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システム計算科学センターでは、「国立研究開発法人日本原子力研究開発機構の中長期目標

を達成するための計画（中長期計画）」に基づき、原子力分野における計算科学技術研究に関す

る研究開発を実施してきた。その計算科学技術研究の実績については、計算科学技術研究・評

価委員会（以下「委員会」という。）により評価された。 
本報告は、システム計算科学センターにおいて実施された計算科学技術研究の、令和 7 年度

における業務の実績、中長期計画の第 4 期中長期計画中間実績及びそれらに対する委員会によ

る評価結果をとりまとめたものである。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

原子力科学研究所：〒319-1195 茨城県那珂郡東海村大字白方 2 番地 4 
 

i



JAEA-Evaluation 2026-005  
  

RReeppoorrttss  oonn  RReesseeaarrcchh  AAccttiivviittiieess  aanndd  EEvvaalluuaattiioonn  ooff  AAddvvaanncceedd  CCoommppuuttaattiioonnaall  SScciieennccee  
iinn  FFYY22002255  

 
Center for Computational Science & e-Systems 

Japan Atomic Energy Agency 
Tokai-mura, Naka-gun, Ibaraki-ken 

 
(Received June 1, 2026) 

 

Research on advanced computational science for nuclear applications, based on “the plan 
to achieve the medium- and long-term goal of the Japan Atomic Energy Agency”, has been 
performed by Center for Computational Science & e-Systems (CCSE), Japan Atomic Energy 
Agency. 
CCSE established a committee consisting of external experts and authorities which 

evaluates and advises toward the future research and development. 
This report summarizes the results of the R&D performed by CCSE in FY2025 (April 1, 
2025–March 31, 2026), the interim achievements under the plan to achieve the medium- 
and long-term goal and their evaluation by the committee. 
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1. はじめに 
 

原子力に関する研究開発では、実験や観測が困難な現象のメカニズムを解明したり、その

進展を予測したりする必要がある。このため、原子・分子の構造や運動をはじめとしてミク

ロなレベルの現象から、気象や環境等マクロなレベルの現象まで幅広くシミュレーション

等を行う計算科学技術は、原子力分野の研究開発において理論、実験と並び必要不可欠な研

究手法となっている。 
国立研究開発法人日本原子力研究開発機構（以下「機構」という。）においては、計算科

学技術研究を原子力基礎基盤研究の重要な柱として中長期計画に盛り込み、システム計算

科学センターを中心に研究開発を推進している。 
計算科学技術研究については、計算科学技術研究・評価委員会（以下「委員会」という。）

により課題の詳細な内容等を評価することとしている。また、この委員会の評価結果は、機

構における毎年度の内部評価（機構による自己評価）の際に「外部有識者の意見」としても

活用されている。 
本報告は、第 4 期中長期計画中間期間及び令和 7 年度にシステム計算科学センターにお

いて実施された計算科学技術研究の実績と委員会の評価結果をとりまとめたものであり、

第 2 章に委員会の構成、第 3 章に研究計画、第 4 章に第 4 期中長期計画中間期間及び令和

7 年度研究成果と委員会の評価意見、さらに付録に令和 4 年度から令和７年度までの研究

開発実績が記載されている。 
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2. 計算科学技術研究・評価委員会 
 

委員会の構成及び開催状況をそれぞれ表 2.1 及び表 2.2 に示す。 
 

表 2.1 計算科学技術研究・評価委員会構成（敬称略） 
委員長 越塚 誠一 東京大学大学院 工学系研究科 教授 

委員 

岩城 智香子 株式会社東芝 総合研究所 チーフフェロー 

小野 謙二 九州大学 情報基盤研究開発センター 

附属汎オミクス計測･計算科学センター センター長・教授 

常行 真司 東京大学大学院 理学系研究科 教授 

津旨 大輔 筑波大学 放射線・アイソトープ地球システム研究センター 

国際連携データ解析部門 教授 

 
表 2.2 計算科学技術研究・評価委員会開催状況 

回 開催日時 開催場所 主たる議題 特記事項 

1 

令和 8 年 
2 月 18 日 
10:00～12:00 

オンライン ・ 前回議事録等の確認について 
・ 第 4 期中長期計画及び令和 7 年度

研究計画について 
・ 令和 7 年度の研究実績について 
・ 第 4 期中長期計画中間研究実績に

ついて 
・ 今後のスケジュールについて 

なし 
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3. 計算科学技術研究における研究計画 
 

3.1 中長期計画 
計算科学技術研究については、「国立研究開発法人日本原子力研究開発機構の中長期目標

を達成するための計画（中長期計画）（令和 4 年 4 月 1 日～令和 11 年 3 月 31 日）」に次の

とおり定められた。 
2. 原子力科学技術に係る多様な研究開発の推進によるイノベーションの創出 

(1) 原子力基礎基盤研究、先端原子力科学研究、中性子利用研究及び原子力計算科学研

究の推進 

4) 原子力計算科学研究 

原子力計算科学研究においては、原子力研究開発の DX を加速するために不可欠な基

盤技術である計算科学に係る研究を推進する。  

具体的には、技術進展が著しく原子力の不可欠な研究開発基盤である最先端スーパー

コンピュータ上での高性能計算技術及び可視化技術の研究開発を進めるとともに、実世

界の現象を仮想空間上に精確に再現可能とするシミュレーション技術の研究開発を進め

る。さらに、実験・観測及びシミュレーションから得られる多様かつ膨大なデータを融合

し、実空間と仮想空間の連携を可能とするデータ同化技術や有効な情報の抽出を可能と

する機械学習技術の研究開発を進める。  

また、得られた研究開発成果を活用し、機構が進める廃止措置、福島の環境回復、軽水

炉の安全性向上、新型炉設計、地層処分等に向けた研究開発の DX を支援する。さらに、

様々な分野で活用可能となる基盤技術としての計算科学の特性を活かして産業界や大学

と連携し、広く社会ニーズに呼応したイノベーション創出を図る。 
 
3.2 年度計画 

中長期計画を実現するための令和 7 年度の年度計画は、以下のように定められた。 
2. 原子力科学技術に係る多様な研究開発の推進によるイノベーションの創出 

（1）原子力基礎基盤研究、先端原子力科学研究、中性子利用研究及び原子力計算科学研

究の推進 

〇原子力計算科学研究 

原子力研究開発の DX による原子力イノベーションの創出に貢献するために、デジタ

ルツインやマテリアル DX に係る計算基盤技術の研究開発を推進する。 

デジタルツイン関連技術としては、データ同化で必要となるアンサンブル計算データ

のボリューム可視化技術及び固有値計算の複数 CPU/GPU 環境向け高汎用性実装を開発

するとともに、炉内熱流動解析の高速化に向けて格子ボルツマン法による GPU 向け気液

二相流解析を開発する。 

マテリアル DX 関連技術としては、混合酸化物燃料の物性評価で重要となる複合材料

における共晶溶融現象を分子動力学により評価する手法を開発するとともに、炉内構造
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物の物性評価で重要となる合金材料における磁性状態を機械学習分子動力学により評価

する手法を開発する。 

原子力研究開発の DX に向けた機構内連携を強化するとともに、開発技術に対するニ

ーズに応じた産業界や大学との連携を推進する。 
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4. 研究実績と評価意見 
 

4.1 令和 7 年度評価 
中長期計画及び令和 7 年度計画に沿って実施した研究開発の実績及び委員からいただい

た意見・コメントについて、表 4.1 ~4.4（令和 8 年 2 月 18 日時点）にまとめる。研究開発

実績（論文、受賞、産学官連携等）の詳細については、付録に一覧を掲載する。 
委員会において、表 4.1 及び表 4.3 左欄の実績の内容を説明し、質疑応答等を経て議論し

た上で、委員からいただいた意見・コメントを表の右欄に記載している。また表 4.2 及び表

4.4 に全体を通じて委員からいただいた意見・コメントを記載している。 
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表 4.1 第 4 期中長期計画中間研究実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（1/4） 
中長期計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

課題① 

技術進展が著しく原子

力の不可欠な研究開

発基盤である最先端

スーパーコンピュータ

上での高性能計算技

術及び可視化技術の

研究開発を進めるとと

もに、実世界の現象を

仮想空間上に精確に

再現可能とするシミュ

レーション技術の研究

開発を進める。さらに、

実験観測及びシミュレ

ーションから得られる

多様かつ膨大なデータ

を融合し、実空間と仮

想空間の連携を可能

とするデータ同化技術

や有効な情報の抽出

を可能とする機械学習

技術の研究開発を進

める。 

また、得られた研究開

発成果を活用し、機構

が進める廃止措置、福

島の環境回復、軽水

炉の安全性向上、新

型炉設計、地層処分 

 

(1) 研究開発の達成度（実績・成果） 

○複数の CPU/GPU 環境で高効率に動作する汎用性の高い行列解法、固有

値計算を開発し、数値ライブラリ PARCEL を公開。 

○遠隔地の複数ユーザが VR 空間を共有して大規模計算データの可視化解

析を行える協働解析環境を実現するとともに、CFD 解析のアンサンブル計

算データの可視化技術を開発し、可視化ソフトウェア PBVR を公開。 

○ナビエ・ストークス方程式に基づく気液二相流解析の高精度計算モデルと

高速計算技術を確立し、気泡流の実証解析を完了。さらに、格子ボルツマ

ン法に基づく気液二相流解析の GPU 向け高速計算技術を開発し、自由表

面流解析を従来の 10 倍以上高速化。 

○3 次元乱流解析のアンサンブルデータ同化に向けた GPU 向け高速計算技

術、観測点最適化手法を開発し、数値風洞実験における有効性検証を完

了。 

〇可視化技術については、着実な進捗が確認されており、富岳向けアプリケーションへの採用をはじめとして実績を積み重ねている点が高く評価されます。  

〇二相流解析にも継続的な進捗が見られます。一方で、二相流解析全体のロードマップが外部からは把握しづらいのですが、R10 年度までに気泡流解析手法を完

成させる計画なのでしょうか。到達目標の整理・明確化が望まれます。また、R8 年度までに設定している課題、精度向上・高速化のいずれを向上させるのかとい

った方針を示していただくことで、取り組み内容がより理解しやすくなると考えます。気泡流解析技術がかなり高度化されている点を踏まえ、燃料以外への展開も

検討できないでしょうか。 

〇データ同化技術については、乱流解析を対象とした高速化及び精度検証が実施され、都市風況デジタルツイン構築への応用にもつながっている点が高く評価さ

れます。  

〇地層処分場・環境動態デジタルツインでは、可視化技術とシミュレーション技術を活用して開発が進展していることを確認しました。理解促進に活用とのことです

が、どのような情報が有用かについてはユーザニーズを収集し、反映していくことが望まれます。  

〇計画どおり順調に進展している。  

〇全体として非常にレベルの高い研究成果を達成していると評価できる。  

〇3 次元乱流解析のアンサンブルデータ同化に向けた GPU 向け高速計算技術及び観測点最適化手法を開発し、数値風洞実験における有効性検証まで完了させ

た点は特筆すべき成果である。大規模乱流場に対するデータ同化を GPU 環境で高速に実行可能としたことは、今後の高精度予測・制御技術の発展に資する重

要な基盤技術であると考えられる。  

〇一方で、組織改変等の影響により当該研究が完了扱いとなっているものの、本技術は実気象場への適用やより複雑な実問題への展開など、さらなる発展の余

地を十分に有している。今後も何らかの形で基盤技術として継続的に発展させ、実応用への展開を図ることが望まれる。 

〇CPU/GPU 環境での行列計算ライブラリを整備し、公開したことは高く評価できる。   

〇可視化ソフトウェアを独自に開発し、公開したことは高く評価できる。   

〇高性能計算、可視化、流体計算、データ同化の各要素技術が着実に進展しており、中長期計画に沿った基盤整備は順調に進んでいる。 

（2) 成果の科学的意義 

○多様な CPU/GPU 環境のエクサスケール計算機における高性能計算を実

現する数値計算ライブラリを用いることで、科学技術計算コードの開発コス

ト削減が期待できる。 

○エクサスケール計算による計算データの増大、複雑化に対応可能な遠隔

VR 可視化技術、アンサンブル計算データ可視化技術を確立した。 

○解析対象に応じて最適な計算モデル、計算手法を適用することで、気液二

相流解析の精度を維持しつつ計算コストを削減し、大規模・長時間の解析

や設計・最適化のための解析を可能とした。 

○データ同化の高速化および観測点最適化手法により、高解像度 3 次元乱

流解析におけるアンサンブルデータ同化の可能性を示した。 

〇本研究で扱う複雑現象の計算高度化は、基盤的かつ重要な技術であり、多様なニーズに対応し得る点で科学的意義が高いと評価されます。  

〇応用範囲の広い手法開発が行われており、ユーザが増えればその意義はより明確になると思われる。  

〇遠隔 VR 可視化技術やアンサンブル計算データ可視化技術の確立は、計算結果の「解釈可能性」を高める技術として、科学研究の質の向上に寄与するものであ

る。加えて、データ同化の高速化及び観測点最適化手法の開発により、高解像度 3 次元乱流解析に対するアンサンブルデータ同化の可能性を示したことは、複

雑乱流場の予測精度向上に向けた重要な一歩である。  

〇データ同化の高速化及び観測点最適化手法の研究は先端的であり、科学的な意義がある。 

〇PARCEL や PBVR、GPU 向け二相流解析、データ同化高速化は原子力計算科学の高度化とデジタルツイン実現に資する意義の大きい成果。 

(3) 機構内外のニーズへの適合・貢献 

○機構次期スパコンへの移行、富岳から富岳 NEXT への移行、あるいは、多

様な CPU/GPU 環境の第二階層スパコンの利用に向けて、このような数値

計算ライブラリに高いニーズがあることから、機構内外のユーザに貢献でき

る。 

〇機構内外のニーズを把握し、貢献されていると評価されます。  

〇機構内のニーズをよく把握し、それに応える研究を推進している。  
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表 4.1 第 4 期中長期計画中間研究実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（2/4） 
中長期計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

等に向けた研究開発

の DX を支援する。さら

に、様々な分野で活用

可能となる基盤技術と

しての計算科学の特

性を活かして産業界や

大学と連携し、広く社

会ニーズに呼応したイ

ノベーション創出を図

る。 

（HPC・DX 基盤技術開

発室） 

○遠隔 VR 可視化は地層処分場デジタルツイン（核サ研）、環境動態デジタル

ツイン（基礎工）などの機構内ニーズ、流体機器設計（荏原製作所）などの

産業界ニーズに貢献。アンサンブル計算データ可視化は汚染物質拡散解

析（基礎工、他）などの機構内ニーズに貢献。 

○気液二相流解析の高精度・高速計算手法は原子炉デジタルツイン（基礎

工）や高速炉ガス巻き込み評価（大洗、CEA）などの機構内外ニーズに貢

献。 

○3 次元乱流解析のアンサンブルデータ同化は汚染物質拡散解析（基礎

工、他）などの機構内ニーズに貢献。 

〇原子炉デジタルツインや汚染物質拡散解析などの機構内ニーズに具体的に貢献しており、研究成果が実装段階に近い形で活用されている点は高く評価できる。

特に、流体機器設計などの産業界ニーズや、3 次元乱流解析といった原子力分野に限定されない産業分野への貢献は、本研究の基盤技術としての汎用性と社

会的意義の大きさを示すものである。原子力分野を超えて展開可能な計算科学・データ同化技術としての価値は高く、今後さらに多様な産業分野や社会課題へ

の応用へと発展していくことが期待される。  

〇行列計算ライブラリなどにより、機構内外のスーパーコンピュータを用いた大規模高速計算のニーズに広く貢献している。  

〇可視化技術により機構内外のニーズに幅広く貢献している。  

〇地層処分場デジタルツイン可視化では、独自に開発した可視化ライブラリ PBVR が有効に活用されている。 

〇次期スパコン対応、高速炉設計、汚染物質拡散、地層処分可視化など具体的課題との結び付きが明確であり、DX 支援の観点から適合性は高い。 

(4) 参考指標、優れた成果等 

○査読付き論文掲載数：4.5 件/年 

○IF3.0 以上の論文掲載数：1.25 件/年 

○外部表彰数：1.25 件/年 

〇科研費実施数：5.5 件/年 

〇受託研究実施数：2 件/年 

〇共同研究実施数：3.5 件/年 

〇夏期休暇実習生・特別研究生等：4.75 件/年 
※研究員：4.25 名/年 

〇公開したソフトウェアのダウンロード数も成果指標として考えられるのではないか。  

〇本研究グループが継続的かつ安定的に高い研究成果を創出している。 また、件数のみならず十分な外部資金を獲得しており、研究内容が学術的にも社会的に

も高く評価されていることが示されている。外部資金の継続的獲得は研究の自立性と競争力の証左であり、本分野における中核的な研究拠点としての役割を果

たしていると評価できる。  

〇論文発表及び外部資金獲得は着実に実施されている。 

〇論文、外部資金、共同研究に加え、PBVR の公開や利用実績もあり、基盤技術としての波及効果が見えやすい点は評価できる。 

(5) その他 

○原子力研究開発 DX に向けてデジタルツイン WG、生成 AIWG を主導し、以

下の機構内連携を推進。 

・流体計算 

気液二相流解析（原子力システム研究開発事業、基礎工） ,ガス巻き込み評

価（大洗）,ふげん解体用プールエアカーテン設計解析（敦賀） 

・データ同化・逆問題解析 

PCV 熱流動解析（安セ）,ダスト飛散解析（福島）,放射線輸送データ同化（福

島）,プラント内線源逆推定（福島） 

・可視化 

プラント点群データ xR 可視化（敦賀、核サ研）,環境動態デジタルツイン可視

化（基礎工）,地層処分場デジタルツイン可視化（核サ研） 

・生成 AI 

機構内生成 AI サービスの提供（全拠点）,生成 AI 開発環境構築支援（全拠

点）,知識マネジメントシステム（核サ研、敦賀、大洗、他）,規制対応文書処理

システム（核サ研） 

〇様々な機構内連携を通じて、着実に成果を創出している点が評価されます。  

〇本課題で開発された流体解析、データ同化、可視化、生成 AI 等の基盤技術が、福島第一原子力発電所の廃炉関連業務（熱流動解析、ダスト飛散解析、放射線

輸送データ同化、線源逆推定等）に具体的に活用されている点は、特に高く評価できる。基礎的な計算科学・データ科学技術を実際の廃炉課題へ展開し、実務

に資する形で貢献していることは、本研究の社会的意義を明確に示すものである。  

〇廃炉は極めて長期にわたる国家的課題であり、その着実な推進には継続的な技術高度化と人材育成が不可欠である。最先端のスーパーコンピュータ技術、デ

ータ同化、デジタルツイン、生成 AI といった先端技術が廃炉現場に適用されていることを示すことは、研究の高度化のみならず、若手研究者・技術者の確保とい

う観点からも重要である。  

〇デジタルツイン WG、生成 AIWG を組織し、機構内の連携を多数進めていることは高く評価できる。 

〇デジタルツイン WG や生成 AIWG を通じた組織横断的な展開は中長期計画の方向性に合致しており、今後は個別技術の統合的実装が期待される。 

評定 自己評価 委員会評価 

A A：5 名 
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表 4.1 第 4 期中長期計画中間研究実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（3/4） 
中長期計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

課題② 

技術進展が著しく原子

力の不可欠な研究開

発基盤である最先端

スーパーコンピュータ

上での高性能計算技

術及び可視化技術の

研究開発を進めるとと

もに、実世界の現象を

仮想空間上に精確に

再現可能とするシミュ

レーション技術の研究

開発を進める。さらに、

実験観測及びシミュレ

ーションから得られる

多様かつ膨大なデータ

を融合し、実空間と仮

想空間の連携を可能

とするデータ同化技術

や有効な情報の抽出

を可能とする機械学習

技術の研究開発を進

める。 

また、得られた研究開

発成果を活用し、機構

が進める廃止措置、福

島の環境回復、 軽水

炉の安全性向上、新

型炉設計、地層処分 

 

(1) 研究開発の達成度（実績・成果） 

〇核燃料物質(PuO2,UO2)や原子炉構造材料(ステンレス合金等)の第一原理

計算が収束しない課題を解決し、機械学習に必要な多数の計算を可能とし

た。さらに、機械学習手法を改良し、より小規模な第一原理計算かつより少

ないデータセットで従来と同程度の精度の学習が可能となった。 

〇ステンレス合金やウラン燃料で重要となる原子構造と磁性の自由度を統一

的に扱う機械学習分子動力学手法を開発した。 

○機械学習分子動力学を用いて混合材料の共晶融点を評価する手法を開

発した。 

〇実用的な機械学習分子動力学手法の開発を基盤として、混合材料の共晶融点を評価する手法を新たに確立した点が、高く評価されます。  

〇年度ごとに着実な成果が積み上げられ、論文発表やプレスリリースなど、対外的な発信にも積極的に取り組まれている点が評価されます。  

〇開発したオープンソースコードがクラウドサービスで採用されたことは、成果のオープン化・社会還元という観点から大いに評価されます。今後、利用促進に向けて

認知度向上の工夫や、利用方法のガイド提供などを検討いただくことで、さらなる活用展開が期待されます。  

〇材料科学の手法開発として興味深い成果が上がっている。一方で、機械学習ポテンシャルは世界的に開発競争が行われており、その中で開発された手法がどの

くらい引用され、使われているかを客観的に示すデータがあると良かった。  

〇十分な達成度を示していると考える。  

〇研究開発課題は計画どおり達成されている。 

〇第一原理計算の収束課題の解決、少量データでの機械学習、高精度 MLMD や共晶融点評価手法の開発など、中長期計画に沿った研究開発は着実に進んでい

る。 

(2) 成果の科学的意義 

○核燃料物質に対する機械学習分子動力学の応用は第一原理計算の収束

性や計算負荷の問題で進んでいなかったが、各課題を解決し PuO2 の機械

学習分子動力学を可能とし、融点を再現した。 

○ステンレス合金、鉄クロム合金など磁性が複雑になる合金への機械学習分

子動力学の応用は進んでいなかったが、新たな手法の開発により機械学

習分子動力学を可能とし、ステンレス合金や事故耐性被覆管材 FeCrAl 合

金の基本特性を再現した。 

○これまで分子動力学による MOX 燃料の共晶融点評価は行われておらず、

核燃料模擬物質における共晶融点評価の成功はMOX 燃料解析に向けた

大きな前進である。 

〇機械学習分子動力学の応用は、新材料の熱物性を含む幅広い特性評価において極めて有意義であり、高く評価されます。本手法により、特定の融点を有する材

料設計への応用も可能ではないでしょうか。開発した手法の活用範囲の拡大についても検討いただきたいと思います。  

〇事故耐性燃料の評価において本手法の適用性が確認できたことは、大きな成果といえます。燃料においては、精度に加えて現象の網羅性が求められるため、通

常運転から事故時に至るまで一連の評価が可能となるよう、SA解析を担当する部門とも十分に議論し、連携を深めながら取組を進めていただくことを期待します。  

〇共晶融点評価が実材料の研究で役立つようになると、非常にインパクトが大きいと思われる。発展に期待する。  

〇どれも科学的意義は大きいと考える。  

〇機械学習分子動力学を用いた核燃料の計算は、原子力分野における意義があり、高く評価できる。 

〇MOX 燃料解析や構造材料評価につながる共晶融点評価、磁性と原子構造を統合した MLMD は、原子力材料分野の計算科学を前進させる意義が大きい。 

(3) 機構内外のニーズへの適合・貢献 

○核燃料物質や MOX 燃料の機械学習分子動力学を確立したことで、新型炉

燃料開発（大洗）の実験コスト削減への貢献が期待できる。また、共晶融点

評価手法を常陽（大洗）におけるがん治療薬製造の原料物質である

RaO/MgO 混合物に応用し、規制対応を目的とする共晶融点評価に貢献。 

○ステンレス合金や鉄クロム合金の機械学習分子動力学を確立したことで、

原子炉構造材料や事故耐性被覆管（基礎工）の物性評価や照射脆化研究

への貢献が期待できる。 

○開発技術を応用してガラス材料の原子構造の解明（AGC、J-PARC）、鉄鋼

材料の水素脆化機構の解明（日本製鉄、上智大）を進め、産業界のニーズ

に貢献。 

〇開発技術を応用してラジウムやセシウムが粘土鉱物に吸着される機構の解

明（物質科学、先端基礎、東大、阪大）を進め、福島の環境回復や地層処

分のニーズに貢献。 

〇機構内の他部門と連携しながら、ニーズに即した研究を推進している点が評価されます。  

〇水素脆化は重要かつ大きな課題であり、シミュレーションを通じた機構解明に対して大きく期待します。また、水素脆化防止に関する特許出願を行ったことも、高く

評価されます。  

〇本成果は、最先端の計算科学・機械学習技術を活用することで、これまで十分に解明されていなかったラジウムやセシウムの粘土鉱物への吸着機構を明らかに

した点で意義深い。基礎的な材料・物質科学の知見を深化させると同時に、福島の環境回復や地層処分といった機構の重要課題に直接的に貢献していることは

高く評価できる。  

〇また、物質科学分野や大学（東大、阪大）との外部連携のもとで研究を推進している点も有益であり、学術的信頼性と波及効果の観点からも重要である。今後も

このような連携を継続・発展させ、社会的ニーズに直結する基礎研究をさらに深化させていくことを期待したい。  

〇先端的な機械学習分子動力学を核燃料や事故耐性被覆管に適用する研究は、機構内外のニーズに合致している。  

〇常陽における医療用 RI 製造のための RaO/MgO の計算の成果は、機構内のニーズに応えたものと評価できる。  
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表 4.1 第 4 期中長期計画中間研究実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（4/4） 
中長期計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

等に向けた研究開発

の DX を支援する。さら

に、様々な分野で活用

可能となる基盤技術と

しての計算科学の特

性を活かして産業界や

大学と連携し、広く社

会ニーズに呼応したイ

ノベーション創出を図

る。 

（AI・DX 基盤技術開発

室） 

 〇セシウム挙動の研究では、福島の環境回復に貢献する成果が得られている。 

〇新型炉燃料、事故耐性被覆管、医療用アイソトープ原料評価など具体的ニーズへの接続が明確であり、マテリアル DX 支援としての貢献は大きい。 

(4) 参考指標、優れた成果等 

○査読付き論文掲載数：21.5 件/年 

〇IF3.0 以上の論文掲載数：12.0 件/年 

○外部表彰数：1.3 件/年 

〇科研費実施数：11.5 件/年 

〇受託研究実施数：4.3 件/年 

〇共同研究実施数：8.0 件/年 

〇夏期休暇実習生・特別研究生等：8.3 件/年 

※研究員：14.5 名/年 

〇学術界及び産業界との議論をさらに活性化し、全体の技術レベル向上に貢献されることを貴機構には期待します。国内外を問わず、学会発表件数にも意識さ

れ、積極的な議論を継続していただきたいと思います。  

〇十分な成果指標が上がっているが、機械学習ポテンシャルを作るアプリの公開やダウンロード状況がわかれば、成果指標に加えて良いのではないか。  

〇本研究グループが継続的かつ安定的に高い研究成果を創出している。 また、件数のみならず十分な外部資金を獲得しており、研究内容が学術的にも社会的に

も高く評価されていることが示されている。外部資金の継続的獲得は研究の自立性と競争力の証左であり、本分野における中核的な研究拠点としての役割を果

たしていると評価できる。  

〇IF の高い論文の発表が多数ある。 

(5) その他 

○原子力研究開発 DX に向けてマテリアル DXWG を主導し、以下の機構内

連携を推進。 

・核燃料の高温物性解析（大洗） 

・事故耐性燃料被覆管の脆化評価（基礎工） 

・常陽における医療用アイソトープ原料の融点評価（大洗） 

・高温水の核データ評価（基礎工） 

・重水分離触媒合金（パイオニアラボ） 

・ミュオン測定の解析（先端基礎） 

・グラファイト照射効果解析（大洗） 

・土壌粘土鉱物への放射性セシウム吸着の解析（福島） 

・地層処分バリア物質の解析（核サ研） 

・デブリ解析プラットフォーム（福島） 

・ジオポリマーの第一原理計算（福島） 

〇様々な機構内連携を通じて、着実に成果を創出している点が評価されます。  

〇デブリ問題は極めて困難かつ長期的な課題であり、その全体像はいまだ十分に見通せていない状況にある。そのような中で、デブリ解析プラットフォームの構築

に取り組んでいる点は、廃炉に向けた基盤整備として重要な意義を有する。本プラットフォームが、デブリの性状把握や取り出し方策の高度化に資する基盤技術

として発展していくことを期待する。  

〇マテリアル DXWG を組織し、機構内の連携を多数進めていることは高く評価できる。 

評定 自己評価 委員会評価 

A A：5 名 
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表 4.2 第 4 期中長期計画中間研究実績の委員の意見・コメント（令和 8 年 2 月 18 日時点） 
意見・コメント 

・計算科学技術の役割に応じて、計算手法の高度化や可視化などの基盤技術の開発が着実に進展している点が評価されます。機構内の連携も良好で、さまざまなニーズに応じた多くの成果が得られていることも高く評価されます。特に、実験データの取得が困難な材

料の物性評価や現象理解において重要な成果を挙げられている点は意義が大きいと考えます。  

・デジタルツインについては、複数の領域で具体化が進んでいると感じます。一方で、プラントメーカーが期待するような新型炉設計デジタルツインについては、その構想が現時点では明確でない印象があり、今後のご検討を期待します。  

・資料には各年度の成果が簡潔に整理されており進捗が確認しやすい形式となっています。可能であれば、次年度の計画についても同様に記載いただくことで、より一貫した評価が行いやすくなると考えます。また R10 年度の最終成果の姿をもう少し具体化していただく

と、それに向けての各年度の達成目標がより明確になるのではないでしょうか。  

・機構内のニーズをよく把握し、それに応えながら、より広い学術的な意義のある研究を推進している。活動は全体的に高く評価できる。  

・福島第一原子力発電所の廃炉や高レベル放射性廃棄物の処分は、極めて長期にわたる国家的課題であり、その着実な推進には継続的な人材育成が不可欠である。実習生の受入れなどの取組は重要であり、今後もぜひ継続していただきたい。その上で、本課題で

示されているような世界最先端の計算技術や機械学習技術を実際の原子力課題に適用している点を、次世代の研究者・技術者に積極的に発信していくことが望まれる。社会的意義の大きい課題に最先端技術で挑戦していることを示すことは、優秀な若手人材の確保・

育成にもつながると期待される。  

・機構内の DX 推進、特に業務系を含む生成 AI のサービスや機構内部の LLM の整備は、社会の動きに迅速に対応した活動であり、高く評価できる。  

 

・第 4 期中長期計画が掲げる、高性能計算、可視化、シミュレーション、データ同化、機械学習を通じた原子力研究開発 DX の推進という観点から見ると、本分野の研究開発は全体として着実に進展している。HPC・DX 基盤技術開発室では、数値計算ライブラリ、可視

化、二相流解析、データ同化といったデジタルツイン基盤の整備が進み、AI・DX 基盤技術開発室では、第一原理計算、機械学習分子動力学、材料物性評価を通じてマテリアル DX 基盤の強化が図られており、両室が相補的に中長期計画の中核を担っている点は高く評

価できる。 

 

・特に良い点として、両室ともに要素技術の高度化にとどまらず、廃止措置、福島の環境回復、軽水炉の安全性向上、新型炉設計、地層処分といった機構内の具体的課題へ成果を接続している点が挙げられる。また、産業界・大学との連携や、WG を通じた組織横断的

な展開も進められており、中長期計画が求める「基盤技術の開発」と「実課題への展開」が両立していることは大きな強みである。 

 

・今後に向けては、すでに整備されつつある基盤技術をさらに共通化・統合化し、機構内外での利用実績や波及効果を継続的に示していくことで、中長期計画に対する貢献が一層明確になると考える。デジタルツインとマテリアル DX の両輪を活かしながら、個別成果を

より大きな研究開発基盤へ発展させていくことを期待したい。これまでの進捗は十分に良好であり、今後の展開にも大いに期待できる。 
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表 4.3 令和 7 年度研究開発実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（1/4） 
令和 7 年度計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

課題① 

デジタルツイン関

連技術としては、デー

タ同化で必要となる

アンサンブル計算デ

ータのボリューム可

視化技術及び固有値

計算の複数 CPU/GPU

環境向け高汎用性実

装を開発するととも

に、炉内熱流動解析の

高速化に向けて格子

ボルツマン法による

GPU 向け気液二相流

解析を開発する。 

原子力研究開発の

DX に向けた機構内連

携を強化するととも

に、開発技術に対する

ニーズに応じた産業

界や大学との連携を

推進する。 

（HPC・DX 基盤技術開

発室） 

(1) 研究開発の達成度（実績・成果） 

○複数 CPU/GPU 環境向け高汎用性行列計算ライブラリ PARCEL において

固有値計算ライブラリを整備した（3 月末までに公開予定）。 

○In-Situ 可視化システム PBVR において CFD 解析のアンサンブル計算デー

タをリアルタイムにボリューム可視化する技術を開発した（3 月末までに公

開予定）。 

○自由表面流を対象として格子ボルツマン法による GPU 向け気液二相流解

析を開発し、従来のナビエ・ストークスモデルの CPU 処理に比べて処理速

度を 10 倍以上高速化した。 

〇富岳だけでなく、ポスト富岳を含む GPU スパコンも考慮した基盤的なライブラリ整備を行なっており、機構内部だけでなく国内外のコミュニティにも貢献する研究活

動を行なっていると判断する。確実に公開を進めるとともに、広報にも努めていただきたい。  

〇In-Situ 可視化システム PBVR において、CFD 解析のアンサンブル計算データをリアルタイムにボリューム可視化する技術を開発したことは、高く評価できる成果

である。特に「リアルタイム」で可視化可能とした点は、大規模計算結果の迅速な把握や意思決定の高度化に直結するものであり、データ同化やデジタルツインの実

用化に向けた重要な前進である。  

〇CPU/GPU 環境での行列計算ライブラリに新たな固有値計算の機能を整備し、公開する予定としていることは評価できる。 

〇可視化ソフトウェアに新たな機能を追加し、公開する予定としていることは評価できる。 

〇複数 CPU/GPU 環境向け数値計算ライブラリ PARCEL への固有値計算機能の拡張、PBVR における CFD アンサンブル計算データの In-Situ ボリューム可視化

技術の開発、ならびに格子ボルツマン法による GPU 向け気液二相流解析の実装と 10 倍以上の高速化は、いずれも年度計画に即した成果であり、研究開発は着

実に進展していると評価できる。とくに、個別要素技術の開発にとどまらず、公開や実利用を見据えた整備が進んでいる点は高く評価できる。今後は、公開後の利用

実績や適用事例を蓄積し、技術の有効性を定量的に示していくことを期待する。 

 

(2) 成果の科学的意義 

○多様な CPU/GPU 環境のエクサスケール計算機における高性能計算を実

現する行列計算ライブラリを用いることで、科学技術計算コードの開発コス

ト削減が期待できる。 

○データ同化や不確実性評価で必要となるが、データ量が大きく解析が難し

かったアンサンブル計算データを低コストで可視化解析できる環境が実現し

た。 

○自由表面流を含む炉内熱流動解析を必要とする設計・最適化において、高

忠実度の気液二相流解析を適用可能とした。 

〇汎用性が高く価値のある成果が上がっている。  

〇可視化技術の開発は有意義であり、高く評価できる。今後は、その科学的意義をより明確に示すためにも、本技術を実際に利用したユーザーからのフィードバッ

クを積極的に収集することが望まれる。従来手法と比較して、解析効率や現象理解の深まり、意思決定プロセスのどの部分が具体的に改善したのかを明らかにす

ることが重要である。利用効果を定量的・定性的に整理することで、技術の価値をより明確に示すとともに、さらなる改良や応用展開につながることを期待する。  

〇本成果は、高性能計算、可視化、流体解析を横断して、原子力研究開発におけるデジタルツイン実現の基盤を強化するものであり、科学的意義は大きい。

PARCEL は多様な計算機環境への適応性を高め、将来のエクサスケール環境も視野に入れた基盤技術として意義がある。また、PBVR による大規模アンサンブル

データの低コスト可視化は、従来ボトルネックであった解析・理解の部分を前進させる成果である。さらに、自由表面流を含む高忠実度二相流解析の高速化は、設

計・最適化に直結する学術的・工学的価値を有している。今後は、各技術の新規性を論文等で一層明確化し、国際的な位置づけを強めていくことが望まれる。 
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表 4.3 令和 7 年度研究開発実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（2/4） 
令和 7 年度計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

 (3) 機構内外のニーズへの適合・貢献 

○機構次期スパコンへの移行、富岳から富岳 NEXT への移行、あるいは、多

様な CPU/GPU 環境の第二階層スパコンの利用に向けて、このような行列

計算ライブラリに高いニーズがあることから、機構内外のユーザに貢献でき

る。 

○アンサンブル計算データのボリューム可視化は汚染物質拡散解析（基礎

工、他）などの機構内ニーズに貢献。 

○自由表面流の高速解析技術は高速炉のガス巻き込み評価（大洗、CEA）な

どの機構内外ニーズに貢献。 

〇ニーズに合わせた技術開発を行なっており、良い戦略である。 近年、スパコンの高価格化が進んでいるとされ、今後はこれまでのように計算機資源の大幅な増

強を前提とした研究開発が難しくなる可能性がある。そのような状況において、限られた計算資源を最大限に活用するための高効率な行列計算ライブラリの重要

性は、今後さらに高まるものと考えられる。計算基盤の高度化を通じて研究全体の生産性向上に寄与する本取組は、戦略的観点からも意義が大きい。  

〇行列計算ライブラリなどにより、機構内外のスーパーコンピュータを用いた大規模高速計算のニーズに広く貢献している。 高速解析技術を機構内の気液二相流

解析に活用し、貢献している。 

〇本開発は、機構次期スパコンや富岳 NEXT への移行対応、汚染物質拡散解析、高速炉ガス巻き込み評価など、具体的かつ明確なニーズに基づいて進められて

おり、機構内外への貢献が非常に明瞭である。とくに、可視化・CFD・データ同化の各技術が個別研究に閉じず、デジタルツイン WG 等を通じて複数部門へ展開

されている点は、本室の強みといえる。外部連携についても、外部機関との関係が示されており、波及効果が期待される。今後は、技術提供後のフィードバック

や利用者側の成果創出まで追跡し、ニーズ対応型研究としてのインパクトをさらに強めていただきたい。 

(4) 参考指標、優れた成果等 

○査読付き論文掲載数：1 件 

○外部表彰数：0 件 

〇科研費実施数：3 件 

うち新規 1 件 

うち代表 3 件 

〇受託研究実施数：2 件 

〇0 円共同研究実施数：2 件 

〇夏期休暇実習生・特別研究生等：3 件 

〇論文数はやや物足りないが、公開したライブラリのダウンロードなども考えれば高い成果を上げていると思われる。 人数当たりで評価すべきだと思うので、今後、

記載に工夫をしてください。 

〇論文、外部資金、受託研究、共同研究、学生受入れなどの指標をみると、限られた人員規模の中で活発な研究活動が行われていると評価できる。とくに科研費

3 件をすべて代表で実施している点や、受託研究・共同研究を継続的に確保している点は、研究の独自性と外部からの期待の高さを示していると考えられる。一

方で、本年度の査読付き論文数は今後さらに積み上げの余地がある。また、ソフトウェア公開や利用実績、ダウンロード数、外部利用者数などを補助指標として

示すと、本室の成果がより効果的に伝わると思われる。 

(5) その他 

○原子力研究開発 DX に向けてデジタルツイン WG、生成 AIWG を主導し、以

下の機構内連携を推進。 

流体計算 

・気液二相流解析（原子力システム研究開発事業、基礎工） 

・ガス巻き込み評価（大洗） 

データ同化 

・放射線輸送解析データ同化（福島） 

・環境動態デジタルツイン可視化（基礎工） 

可視化 

・地層処分場デジタルツイン可視化（核サ研） 

生成 AI 

・機構内生成 AI サービスの提供（全拠点） 

・生成 AI 開発環境構築支援（全拠点） 

・知識マネジメントシステム（核サ研、敦賀、大洗、他） 

・規制対応文書処理システム（核サ研） 

〇福島第一原子力発電所の廃炉のみならず、地層処分分野にも貢献している点は高く評価できる。原子力バックエンド全体を視野に入れた技術展開は、研究の社

会的意義をより一層高めるものである。今後は、関連部門や外部機関との連携において、技術面からより積極的に提案・主導していくことが望まれる。  

〇デジタルツイン WG、生成 AIWG を組織し、機構内の連携を多数進めていることは高く評価できる。  

〇デジタルツイン WG および生成 AIWG を主導し、機構内の多様な部門と連携している点は、単なる要素技術開発を超えた組織横断的な貢献として高く評価でき

る。とくに、流体計算、可視化、データ同化、生成 AI を一体的に扱っている点は、今後の原子力 DX 推進における中核的役割を示している。今後は、これらの活動

を通じて蓄積される知見を共通基盤化し、他部門が再利用しやすい形で提供することで、機構全体の研究開発効率向上にさらに寄与することを期待したい。 

評定 自己評価 委員会評価 

A A：5 名 
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表 4.3 令和 7 年度研究開発実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（3/4） 
令和 7 年度計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

課題② 

シミュレーション

技術の研究開発では、

核燃料物質の第一原

理計算の収束性を改

善する手法を開発す

る。 

機械学習技術の研

究開発では、照射欠陥

を含む三元素系合金

に対して機械学習分

子動力学による物性

評価技術を開発する

とともに、より少ない

原子数の第一原理計

算に基づいて原子間

力を機械学習する低

コスト手法を開発す

る。 

開発技術による原

子力研究開発の DX 支

援及びイノベーショ

ン創出に向けて機構

内外の組織との連携

を推進する。 

（AI・DX 基盤技術開発

室） 

(1) 研究開発の達成度（実績・成果） 

○核燃料模擬物質 CaF2/SrF2 混合物を対象として機械学習分子動力学を

用いて共晶融点を評価する手法を開発し、実験結果を再現した。 

 

○事故耐性被覆管材 FeCrAl 合金を対象として原子構造と磁性の自由度を

統合して扱う機械学習分子動力学手法を開発し、照射脆化の原因となる Cr

クラスタ形成に関わる基本特性を再現した。 

・材料科学の手法開発として興味深い成果が上がっている。新手法はさまざまな応用が期待される。ただし有限温度の金属磁性は原子配列だけでは決まらない磁

気モーメントの伸び縮みがあるので、そこまでうまく表現できる機械学習モデルになっているのかは、プレゼンからはよくわからなかった。 

・研究開発項目は達成されており、実績・成果の観点から見ても順調に進展していると評価できる。  

・研究開発課題は計画どおり達成されている。  

・核燃料模擬物質混合物に対する共晶融点評価手法の開発、FeCrAl 合金に対する磁性と原子構造を統合した機械学習分子動力学手法の開発など、年度計画に

対応した成果は着実に得られている。とくに、第一原理計算の収束性改善や低コスト学習への展開は、今後の材料系 DX 基盤として重要な前進であると評価でき

る。 

・一方で、現時点では模擬物質や基礎特性の再現にとどまる部分も多く、最終的な対象である MOX 燃料や照射欠陥を含む実材料への適用がどこまで進んだのか

は、やや見えにくい。達成度をより高く評価するためには、「どの課題が解決済みで、どの課題が未解決か」を明確に切り分けるとともに、実験値・既存法との比較精

度、計算コスト削減率、適用可能範囲などを定量的に示すことが望まれる。 

(2) 成果の科学的意義 

○これまで分子動力学による MOX 燃料の共晶融点評価は行われておらず、

核燃料模擬物質における共晶融点評価の成功は MOX 燃料解析に向けた

大きな前進である。 

 

○ステンレス合金、鉄クロム合金やウラン燃料では磁性状態が原子構造やそ

の安定性に大きな影響を持つため、これらを統一的に扱える手法により構

造材料や核燃料の高精度な物性評価が可能となる。 

 

 

・興味深い成果が上がっている。磁性自由度が核燃料や原子炉材料の特性にどこまで影響するかは、プレゼンだけからはよくわからなかったが、今後、具体的な応

用事例が増えていけば、成果の科学的意義がより明確になると思われる。  

・本成果は、単に技術的達成にとどまらず、科学的観点からも十分な意義を有していると評価できる。  

・機械学習分子動力学を用いた核燃料の計算は、原子力分野における意義があり、高く評価できる。 

・共晶融点評価や磁性自由度を含む MLMD 手法の開発は、従来計算負荷やモデル化の難しさから扱いにくかった核燃料・構造材料系に対して新しい解析可能性

を開いた点で、科学的意義は大きいと思われる。とくに、磁性と原子構造を統一的に扱う枠組みは、材料物性の高精度評価に向けて重要な基盤となりうる。 

・ただし、資料全体としては「新規性が高いこと」は示されている一方で、「国際的に見てどの点がどこまで先進的なのか」「既存の ML ポテンシャル研究や第一原理

計算手法と比べて何が本質的に優れているのか」の整理が十分でない印象を受ける。 

(3) 機構内外のニーズへの適合・貢献 

○MOX 燃料開発では Pu 含有量による融点等の熱物性の変化を調べる必要

があるが、多数の実験が困難なため計算による補完が必須となる。機械学

習分子動力学による共晶融点評価手法により新型炉燃料開発（大洗）に貢

献できる。 

 

○磁性を厳密に取り扱う機械学習分子動力学手法により、事故耐性被覆管

開発（基礎工）に貢献できる。 

 

〇機械学習分子動力学による共晶融点評価手法を常陽（大洗）におけるがん

治療薬製造の原料物質である RaO/MgO 混合物に応用し、規制対応を目

的とする共晶融点評価に貢献。 

・機械学習分子動力学手法を特定の材料系にとどめず、さまざまな分野へ展開している点は高く評価できる。  

・先端的な機械学習分子動力学を核燃料や事故耐性被覆管に適用する研究は、機構内外のニーズに合致している。  

・常陽における医療用 RI 製造のための RaO/MgO の計算の成果は、機構内のニーズに応えたものと評価できる。 

・大洗・基礎工・福島廃炉安全工学研究所などとの連携実績は豊富であり、核燃料高温物性、被覆管脆化、環境中核種挙動、廃炉時の線源推定など、機構内ニ

ーズに密接に対応している点は評価できる。ただし、資料からは「貢献できる」「貢献に資する」という表現が多く、実際にどの程度意思決定や設計、規制対応、解

析精度向上に寄与したのかという実装面の成果が必ずしも十分に伝わってこない。連携件数そのものは多いが、各連携の深さや成果への結実度には差があるよ

うに見受けられるため、重点化も検討すべきかと思われる。 
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表 4.3 令和 7 年度研究開発実績の自己評価及び委員評価（令和 8 年 2 月 18 日時点）（4/4） 
令和 7 年度計画 システム計算科学センター（CCSE） 外部有識者 

実績報告 意見・コメント 

 (4) 参考指標、優れた成果等 

○査読付き論文掲載数：15 件 
〇IF3.0 以上の論文掲載数：12 件 
○外部表彰数：1 件 
〇科研費実施数：13 件 
うち新規 7 件 
うち代表 8 件 
〇受託研究実施数：5 件 
〇0 円共同研究実施数：5 件 
〇夏期休暇実習生・特別研究生等：6 件 
 

・論文数や外部資金獲得など、数値的な成果も上がっている。  

・十分な成果をあげていると考える。  

・IF の高い論文の発表が多数あり、高く評価できる。 

・研究活動は総じて活発であり、外部資金獲得力も高い。加えて、プレス発表や受賞実績もあり、対外発信の努力も認められる。研究員規模を考慮

すれば、量的には一定水準以上の成果を上げていると評価できる。 

・一方で、ソフトウェア公開、外部利用実績、標準化、知財化、他部門への実装件数など、基盤技術としての波及を示す指標はなお弱い。前回コメン

トでも特許や年度推移の可視化が求められているが、この点は依然として改善余地が大きい。論文数や資金額に加え、「誰にどのように使われた

か」を示す KPI を設定しないと、AI・DX 基盤としてのインパクトは評価しにくいと思われる。 

(5) その他 

○原子力研究開発 DX に向けてマテリアル DXWG を主導し、以下の機

構内連携を推進。 

・核燃料の高温物性解析（大洗） 

・事故耐性燃料被覆管の脆化評価（基礎工） 

・常陽における医療用アイソトープ原料の融点評価（大洗） 

・高温水の核データ評価（基礎工） 

・重水分離触媒合金（パイオニアラボ） 

・グラファイト照射効果解析（大洗、原子力システム事業） 

・土壌粘土鉱物への放射性セシウム吸着の解析（福島） 

・地層処分バリア物質の解析（核サ研） 

・デブリ解析プラットフォーム（福島） 

・ジオポリマーの第一原理計算（福島） 

・土壌粘土鉱物への放射性セシウム吸着機構の解析については、本年度も継続的に取り組まれており、着実な研究の積み重ねが評価できる。環

境回復や地層処分に直結する重要課題であることから、今後も解析の高度化と理解の深化を図り、さらなる進展が得られることを期待したい。  

・マテリアル DXWG を組織し、機構内の連携を多数進めていることは高く評価できる。 

・マテリアル DXWG を主導し、核燃料、構造材料、環境動態、廃炉解析など多岐にわたるテーマをつないでいる点は、本室の特徴であり組織的貢献

として高く評価できる。とくに、連携の広がりからは、原子シミュレーションを軸に多様なニーズへ展開していることがうかがえる。 

・今後は、基盤技術として特に強みのある手法群を明確にし、どの分野で主導権を取るのかをより鮮明に打ち出すことが重要である。また、公開可

能なコードやワークフロー、共通データ基盤の整備が進めば、室内成果の再利用性と組織内波及効果はさらに高まると考えられる。 

評定 自己評価 委員会評価 

A A：5名 

  

- 23 ～ 24 -



JAEA-Evaluation 2026-005

表 4.4 令和 7 年度研究開発実績の委員の意見・コメント（令和 8 年 2 月 18 日時点） 
意見・コメント 

・令和７年度の成果として、機構内外と連携し、各テーマの技術開発が着実に進展していると評価されます。  

・機構内のニーズをよく把握し、それに応えながら、より広い学術的な意義のある研究を推進している。活動は全体的に高く評価できる。  

・近年、スパコンの調達環境が厳しくなってきていると聞いており、今後は従来のように計算機性能の向上のみを前提とした研究開発は難しくなる可能性がある。そのような状況においては、単なるハードウェア能力の向上に依存するのではな

く、すでに取り組まれているような計算資源の効率的活用やアルゴリズム・ソフトウェアの高度化が、今後一層重要になると考えられる。  

・これらの効率化技術や基盤的手法については、機構内での活用にとどまらず、機構外の研究機関や産業界にも積極的に展開することで、我が国全体の計算科学基盤の強化に寄与することを期待したい。  

・機構内の DX 推進、特に業務系を含む生成 AI のサービスや機構内部の LLM の整備は、社会の動きに迅速に対応した活動であり、高く評価できる。 

 

・AI・DX 基盤技術開発室は、機械学習分子動力学、第一原理計算、線源逆推定、環境動態解析などを通じて、原子力研究開発 DX の基盤形成に着実に取り組んでいる。特に、核燃料・構造材料・福島廃炉・環境動態といった異なる課題に対

して、計算科学を横断的に適用している点は評価できる。 

 

・他方で、現段階では個々の成果が「有望である」「応用可能である」という水準にとどまるものも少なくなく、基盤技術としての汎用性、再現性、実装性をより強く示す必要があると思われる。今後は、模擬系から実系への展開、他手法との比較

による優位性の定量化、ソフトウェアや手法の公開・共通化、利用実績の可視化を進めることで、本室の成果の説得力はさらに高まると思われる。研究の質そのものは高いだけに、成果の見せ方と実装実績の積み上げが今後の評価を向上す

る上で改善していただきたい。 
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令令和和 77 年年度度  計計算算科科学学技技術術研研究究実実績績（（暫暫定定））  
 
11．．査査読読有有りり研研究究論論文文、、査査読読有有りり会会議議論論文文等等  

室 査読有り研究論文 査読有り会議論文 合計 
HPC・DX 基盤技術開発室 1 0 1 
AI・DX 基盤技術開発室 14 1 15 
システム計算科学センター 0 0 0 

合計 15 1 16 
（令和 8 年 1 月 31 日現在） 

 
【HPC・DX 基盤技術開発室】 

＜査読有り研究論文＞ 
(1) Sugihara Kenta, Onodera Naoyuki, Idomura Yasuhiro, Sitompul Y., Yamashita 

Susumu, 
"A Semi-implicit weakly compressible solver for gas-liquid two-phase flows", 
Journal of Computational Physics, Vol.547, pp.114534_1-114534_25 (2026). 

 
＜査読無し会議論文＞ 

(1) 杉原 健太, 小野寺 直幸, Sitompul Y., 井戸村 泰宏, 山下 晋, 
"Multi-Phase Field 法を用いた気泡流解析", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 29 回計算工学講演会", Vol.29, p.6 (2024). 

(2) 杉原 健太, 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 
"気泡上昇解析における Phase Field 変数の最適化", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 28 回計算工学講演会", Vol.28, p.5 (2023). 

 
【AI・DX 基盤技術開発室】 

＜査読有り研究論文＞ 
(1) Catumba G., Hiraguchi Atsuki, Hou W.-S., Jansen K., Kao Y.-J., David Lin C.-J., 

Ramos A., Sarkar M., 
"Lattice study of SU(2) gauge theory coupled to four adjoint Higgs fields", 
Physical Review Research (Internet), Vol.6, No.4, pp.043172_1-043172_12 (2024). 

(2) Kimizuka Hajime, Ogata Shigenobu, Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Ab initio path-integral simulations of hydrogen-isotope diffusion in face-centred 
cubic metals", 
Journal of Physics; Condensed Matter, Vol.37, No.19, pp.193001_1-193001_16 (2025). 

(3) Shimizu Kazuyuki, Yamaguchi Masatake, Akamaru Satoshi, Nishimura Katsuhiko, 
Abe Rion, Sasaki Taisuke, Wang Y., Toda Hiroyuki, 
"Revisiting hydrogen trapping in Mg32(Al, Zn)49 Approximant crystal; Influence of 

- 29 -

JAEA-Evaluation 2026-005



chemical disorder", 
Scripta Materialia, Vol.265, pp.116730_1-116730_7 (2025). 

(4) Ebihara Kenichi, Fujihara Hiro, Shimizu Kazuyuki, Yamaguchi Masatake, Toda 
Hiroyuki, 
"Numerical verification for the effect of suppressing hydrogen embrittlement by Sn 
doping in the Al-Zn-Mg alloy", 
International Journal of Hydrogen Energy, Vol.136, pp.751-756 (2025). 

(5) Kobayashi Keita, Nakamura Hiroki, Okumura Masahiko, Itakura Mitsuhiro, 
Machida Masahiko, 
"Specific heat anomalies and local symmetry breaking in (anti-)fluorite materials; A 
Machine learning molecular dynamics study", 
Journal of Chemical Physics, Vol.162, No.24, pp.244508_1-244508_11 (2025). 

(6) Yamaguchi Masatake, Ebihara Kenichi, Itakura Mitsuhiro, 
"First-principles calculations of hydrogen trapping energy at an edge dislocation core 
in iron", 
Scripta Materialia, Vol.268, pp.116887_1-116887_6 (2025). 

(7) Kataoka Yuta, Haruyama Jun, Sugino Osamu, Shiga Motoyuki, 
"Predictive evaluation of hydrogen diffusion coefficient on Pd(111) surface by path 
integral simulations using neural network potential", 
Physical Review Research (Internet), Vol.6, No.4, pp.043224_1-043224_12 (2024). 

(8) Shiga Motoyuki, Elsner J., Behler J., Thomsen B., 
"Computation of the heat capacity of water from first principles", 
Journal of Chemical Physics, Vol.163, No.13, pp.134119_1-134119_13 (2025). 

(9) Takahashi Yoshio, Miura Hikaru, Yamada Shinya, Sekizawa Oki, Nitta Kiyofumi, 
Hashimoto Tadashi, Yomogida Takumi, Yamaguchi Akiko, Okada Shinji, Itai Takaaki, 
Suga Hiroki, Kashiwabara Teruhiko, Sakata Kohei, Tanaka Masato, Kurisu Minako, 
Nagasawa Makoto, Kawai Takahiro, Takemoto Ayu, Yoshida Shuntaro, Ono Tomohiro, 
Tatsuno Hideyuki, Hayakawa Ryota, Suda Hirotaka, Ishisaki Yoshitaka, Okumura 
Takuma, Ichinohe Yuto, Hayashi Tasuku, Imai Yuki, Noda Hirofumi, Tamagawa Toru, 
Isobe Tadaaki, Azuma Toshiyuki, Doriese W. B., Ullom J. N., Swetz D. S., Durkin M., 
O'Neil G. C., Kojiro Satoshi, Higaki Shogo, Tsumune Daisuke, Yamamoto Masayoshi, 
Uruga Tomoya, Kurihara Yuichi, 
"Speciation of cesium in a radiocesium-bearing microparticle emitted from Unit 1 
during the Fukushima nuclear accident by XANES spectroscopy using transition 
edge sensor", 
Journal of Hazardous Materials, Vol.495, pp.139031_1-139031_19 (2025). 

(10) Ahmed A., Uttarasak K., Tsuchiya Taiki, Lee S., Nishimura Katsuhiko, Nunomura 
Norio, Ikeno Susumu, Malik A., Shimizu Kazuyuki, Hirayama Kyosuke, Toda 
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Hiroyuki, Yamaguchi Masatake, Tsuru Tomohito, Nakamura Junya, Matsuda Kenji, 
"Ag segregation and interfacial characterization of the hexagonal β(Mg2Si)-phase in 
Al-Mg-Si-Ag alloy", 
Materials Today Communications (Internet), Vol.43, pp.111835_1-111835_10 (2025). 

(11) Moriyama Junichiro, Yamaguchi Masatake, Takakuwa Osamu, 
"Effects of antagonistic interaction between Cr and Ni on hydrogen solubility in a Fe-
Cr-Ni ternary austenitic system; A First-principles calculation", 
Materials Today Communications (Internet), Vol.40, pp.110059_1-110059_9 (2024). 

(12) Shi W., Machida Masahiko, Yamada Susumu, Okamoto Koji, 
"Development of LASSO based optimized scheme for reconstructing radioactive 
source distributions using monitoring air dose rates", 
Measurement, Vol.258, No.Part D, pp.119444_1-119444_15 (2026). 

(13) Kawashima Yukio, Ishimura Kazuya, Shiga Motoyuki, 
"Ab initio quantum mechanics/molecular mechanics method with periodic boundaries 
employing Ewald summation technique to electron-charge interaction; Treatment of 
the surface-dipole term", 
Journal of Chemical Physics, Vol.150, No.12, pp.124103_1-124103_14 (2019). 

(14) Shiga Motoyuki, Masia M., 
"Quasi-boundary based on exchange symmetry theory for multilevel simulations", 
Molecular Simulation, Vol.41, No.2026/10/12, pp.827-831 (2014). 
 

＜査読無し研究論文＞ 
(1) 山口 瑛子, 吉村 崇, 奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 

"粘土鉱物と金属イオン; ミクロな視点から解き明かす土の中の金属イオンの動き", 
金属, Vol.95, No.6, pp.506-514 (2025). 

(2) 戸田 裕之, 山口 正剛, 都留 智仁, 清水 一行, 松田 健二, 平山 恭介, 
"ナノ～マクロを繋ぐトモグラフィー; 界面の半自発的剥離", 
まてりあ, Vol.60, No.1, pp.13-18 (2021). 

(3) 森 英喜, 奥村 雅彦, 板倉 充洋, 
"機械学習ポテンシャルによる溶融鉄構造再現性の検討", 
産業技術短期大学誌, Vol.55, No.1, pp.49-51 (2022). 
 

＜査読有り会議論文＞ 
(1) Okumura Masahiko, "Machine learning molecular dynamics simulations of materials 

with complex structures", 
Journal of Electronic Materials, "7th International Symposium on Frontiers in 
Materials Science (FMS 2024)", 
Vol.54, No.9, pp.7015-7026 (2025). 
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＜査読無し会議論文＞ 

(1) Catumba G., Hiraguchi Atsuki, Hou G. W.-S., Jansen K., Kao Y.-J., David Lin C.-J., 
Ramos A., Sarkar M., 
"Progress in lattice simulations for two Higgs doublet models", 
Proceedings of Science (Internet),"41st International Symposium on Lattice Field 
Theory (Lattice 2024)", Vol.466, pp.145_1-145_10 (2025). 

(2) Catumba G., Hiraguchi Atsuki, W.-S. Hou G., Jansen K., Kao Y.-J., David Lin C.-J., 
Ramos A., Sarkar M., 
"Lattice investigation of the general Two Higgs Doublet Model with $SU(2)$ gauge 
fields", 
Proceedings of Science (Internet), "40th International Symposium on Lattice Field 
Theory (Lattice 2023)", Vol.453, pp.87_1-87_9 (2024). 

(3) Catumba G., Hiraguchi Atsuki, W.-S. Hou G., Jansen K., Kao Y.-J., David Lin C.-J., 
Ramos A., Sarkar M., 
"Study of 3-dimensional SU(2) gauge theory with adjoint Higgs as a model for cuprate 
superconductors", 
Proceedings of Science (Internet), "40th International Symposium on Lattice Field 
Theory (Lattice 2023)", Vol.453, pp.362_1-362_7 (2024). 
 

【システム計算科学センター】 
＜査読無し研究論文＞ 

(1) 斎藤 公明, 
"環境研究の視点に立った福島事故の教訓", 
保健物理(インターネット), Vol.59, No.2, pp.43-44 (2024). 

 
22．．国国際際会会議議、、国国内内会会議議ででのの発発表表等等  

【HPC・DX 基盤技術開発室】 
＜国際会議＞ 

(1) Sitompul Y., Sugihara Kenta, Idomura Yasuhiro, Watanabe Seiya,  
"Validation of two-phase lattice Boltzmann simulation for gas entrainment using a 
quasi-steady vortex flow under varying inlet and outlet conditions", 
9th Asian Pacific Congress on Computational Mechanics/7th Australasian 
Conference on Computational Mechanics (APCOM-ACCM 2025), (Brisbane, 
Australia, Dec. 07-10, 2025). 

(2) Sitompul Y., Sugihara Kenta, Idomura Yasuhiro and Watanabe Seiya, 
"Two-phase Lattice Boltzmann Method for Gas Entrainment Simulation: Grid 
Convergence Study via Quasi-Steady Vortex Problem", 
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8th International Energy Conference (ASTECHNOVA 2025, 10/8-9, Yogyakarta, 
Indonesia). 

(3) Kawamura Takuma, Shimomura Kazuya, and Idomura Yasuhiro, 
"Particle-based VR In-Situ Steering Framework", 
Proceedings of 44th JSST Annual International Conference on Simulation 
Technology, (9/1-4, Aomori, Japan). 

(4) Kawamura Takuma, Idomura Yasuhiro, 
"Ensemble PBVR: statistical visualization techniques for ensemble data", 
21st International Symposium on Flow Visualization (ISFV21), (Tokyo, Japan, Jun. 
21-25, 2025). 

 
 

＜国内会議＞ 
(1) Sitompul Y., 

"Gas entrainment simulation for fast reactors using two-phase lattice Boltzmann 
method", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 17 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2025 年 7 月 10-11 日). 

(2) Sitompul Y., Sugihara Kenta, Idomura Yasuhiro, Watanabe Seiya, 
"Validation of the two-phase Lattice Boltzmann Method for wake vortex-induced gas 
entrainment", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 17 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2025 年 7 月 10-11 日). 

(3) 杉原 健太, 青木 尊之, 小野寺 直幸, 下川辺 隆史, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 河村 拓馬, 
伊奈 拓也, Sitompul Y., 
"界面捕獲法を用いた気液二相流体計算における気泡合体モデルの開発", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 17 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2025 年 7 月 10-11 日). 

(4) Sitompul Y., Sugihara Kenta, Idomura Yasuhiro, Watanabe Seiya, 
"Validation of a two-phase Lattice Boltzmann Method with local mesh refinement for 
gas entrainment simulation via quasi-steady vortex flow", 
混相流シンポジウム 2025, (神戸, 日本, 2025 年 9 月 3-5 日). 

(5) 杉原 健太, 井戸村 泰宏, Sitompul Y., 山下 晋, 
"弱圧縮性半陰解法を用いた気液二相流シミュレーション", 
混相流シンポジウム 2025, (神戸, 日本, 2025 年 9 月 3-5 日). 

(6) Kawamura Takuma, 
"In-Situ Steering of large-scale nuclear simulations using xR technologies", 
57th ASE Seminar, (千葉, 日本, 2025 年 10 月 16 日). 
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【AI・DX 基盤技術開発室】 

＜国際会議＞ 
(1) Sakuma Kazuyuki, Wainwright Haruko, Xu Z., Lawrence A., Hazenberg P., 

"Multi-scale model coupling for watershed-scale contaminant transport modeling 
from point sources in Savannah River Site", 
European Geosciences Union General Assembly 2025 (EGU25), (Vienna, Austria, Apr. 
27--May. 02, 2025). 

(2) Nakamura Hiroki, Kobayashi Keita, Itakura Mitsuhiro, Okumura Masahiko, 
Machida Masahiko, Watanabe Masashi, Kato Masato, 
"Evaluation of thermophysical properties of actinide dioxides based on first-
principles calculations", 
2025 MRS Spring Meeting, (Seattle, U.S.A., Apr. 07-11, 2025). 

(3) Matsukawa Yoshitaka, Terao Masayuki, Fujieda Hideto, Tsurekawa Sadahiro, Muta 
Hiroaki, Yuya Hideki, Kasada Ryuta, Yoshida Kenta, Yabuuchi Kiyohiro, Nakamori 
Fumihiro,YamaguchiMasatake, 
"Phase diagram of Ni-Si-Mn precipitates in reactor pressure vessel steels", 
International Conference on Processing & Manufacturing of Advanced Materials 
(THERMEC '2025), (Tours, France, Jun. 30-Jul. 04, 2025). 

(4) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Nuclear quantum effects in water and its isotopologues", 
13th Triennial Congress of the World Association of Theoretical and Computational 
Chemists (WATOC 2025), (Oslo, Norway, Jun. 22-27, 2025). 

(5) Thomsen B., 
"Adventures in interfacing to quantum chemical software", 
Reusable Libraries in Quantum Chemistry 2025, (Helsinki, Finland, Jun. 29-Jul. 03, 
2025). 

(6) Hiraguchi Atsuki, Zheng X., Underwood T. R., Kobayashi Keita, Yamaguchi Akiko, 
Itakura Mitsuhiro, Machida Masahiko, Rosso K. M., Bourg I. C., Okumura Masahiko, 
"Free energy calculations of cesium ion adsorption to the interlayer of 
montmorillonites using classical molecular dynamics", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2025), (Prague, Czech Republic, Jul. 06-11, 
2025). 

(7) Shiga Motoyuki, 
"Path integral molecular dynamics of hydrogen in materials", 
International Seminar for Molecular Dynamics Simulations for Organic and 
Inorganic Systems, (Chiang Mai, Thailand, Jul. 02-03, 2025). 

(8) Yamaguchi Akiko, Takahashi Yoshio, Okumura Masahiko, 
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"Microscopic structural transformation of cesium adsorbed on clay minerals; 
Dependence on cesium concentration", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2025), (Prague, Czech Republic, Jul. 06-11, 
2025). 

(9) Takahashi Yoshio, Kawai Takahiro, Fukushi Keisuke, Ono Tomohiro, Takamoto Ayu, 
Yamaguchi Akiko, Uesugi Masayuki, Suga Hiroki, Yamashita Shohei, Yoshida Hideto, 
Matsumoto Megumi, Vidar Falch K., Garrevoet J., Falkenberg G., Avranovich Clerici 
E., Nuyts G., Janssens K., Sekine Yasuhito, Nakamura Tomoki, 
"Speciation of various elements and aqueous environment in water in Ryugu related 
to organic matter synthesis and its location in C-type asteroid parent body", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2025), (Prague, Czech Republic, Jul. 06-11, 
2025). 

(10) Takemoto Ayu, Ono Tomohiro, Kawai Takahiro, Yamaguchi Akiko, Takahashi Yoshio, 
"Speciation of trace elements (Mn, Ni, Cu, and Zn) in C-type asteroid Ryugu related 
to their aqueous concentrations and the effect on the evolution of organic matters", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2025), (Prague, Czech Republic, Jul. 06-11, 
2025). 

(11) Yoshida Shuntaro, Hirayama Takehiro, Konagaya Rimi, Tsuboi Hiroyuki, Takahashi 
Yoshio, 
"Rubidium isotope ratios of seawater and marine sediments as the weathering proxy", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2025), (Prague, Czech Republic, Jul. 06-11, 
2025). 

(12) Okumura Masahiko, 
"Molecular dynamics simulation of amorphous ice on interstellar dust", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2025), (Prague, Czech Republic, Jul. 06-11, 
2025). 

(13) Hara Ryosuke, Yamaguchi Masatake, Takakuwa Osamu, 
"Hydrogen trapping at precipitates in Ni-based superalloy 718; First-principles 
calculation and thermal desorption analyses", 
6th International Conference on Structural Integrity (ICSI2025), (Funchal, Portugal, 
Sep. 01-04, 2025). 

(14) Okumura Masahiko, 
"Machine learning molecular dynamics simulations; Advantages and limitations", 
8th International Conference on Advanced Electromaterials (ICAE 2025), (Jeju, 
Korea, Nov. 25-28, 2025). 

(15) Yamaguchi Akiko, Okumura Masahiko, Takahashi Yoshio, 
"Factors controlling adsorption structures of cations on clay minerals investigated by 
XAFS measurements and DFT calculations", 
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Claylab School of Clay Mineralogy 2025, (Krakow, Poland, Nov. 17-21, 2025). 
 

＜国内会議＞ 
(1) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 

"Investigating nuclear quantum effects in supercritical water", 
11th Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational 
Chemists (APATCC11), (神戸, 日本, 2025 年 4 月 21-25 日). 

(2) Shiga Motoyuki, 
"Path integral Brownian chain molecular dynamics", 
11th Conference of the Asia-Pacific Association of Theoretical and Computational 
Chemists (APATCC11), (神戸, 日本, 2025 年 4 月 21-25 日). 

(3) 海老原 健一, 
"低合金鋼 TDS 解析とその後の進展", 
2025 年度「耐水素脆化材料の評価・解析技術の温故知新」フォーラム; 第 1 回会合, (東
京, 日本, 2025 年 4 月 9 日). 

(4) Okumura Masahiko, Yamaguchi Akiko, 
"Density functional theory study of iron sulfide containing selenium", 
日本地球惑星科学連合 2025 年大会(JpGU2025), (千葉, 日本, 2025 年 5 月 25-30 日). 

(5) Hiraguchi Atsuki, Zheng X., Underwood T. R., Kobayashi Keita, Yamaguchi Akiko, 
Itakura Mitsuhiro, Machida Masahiko, Rosso K. M., Bourg I. C., Okumura Masahiko, 
"Molecular dynamics simulations of free energy profiles of cesium ions on adsorption 
to interlayers of Na-montmorillonite with different composition", 
日本地球惑星科学連合 2025 年大会(JpGU2025), (千葉, 日本, 2025 年 5 月 25-30 日). 

(6) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Water dynamics under sub- and supercritical conditions", 
Molecular Quantum Mechanics 2025 (MQM 2025), (京都, 日本, 2025 年 5 月 23-28 日). 

(7) Shiga Motoyuki, 
"A Semiclassical path integral approach to vibrational spectra", 
Molecular Quantum Mechanics 2025 (MQM 2025), (京都, 日本, 2025 年 5 月 23-28 日). 

(8) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"粘土鉱物吸着セシウムの濃度変化によるミクロ構造の変化", 
日本地球惑星科学連合 2025 年大会(JpGU2025), (千葉, 日本, 2025 年 5 月 23-28 日). 

(9) 奥田 花也, 山口 瑛子, 
"陽イオン交換した黒雲母の摩擦挙動", 
日本地球惑星科学連合 2025 年大会(JpGU2025), (千葉, 日本, 2025 年 5 月 23-28 日). 

(10) 小林 恵太, 中村 博樹, 板倉 充洋, 
"二酸化ウランの磁性状態を記述可能な機械学習ポテンシャルの開発", 
第 27 回理論化学討論会, (福岡, 日本, 2025 年 7 月 22-24 日). 
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(11) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Nuclear quantum effects in sub- and supercritical water", 
27th Annual Meeting of Japan Society of Theoretical Chemistry, (福岡, 日本, 2025 年

7 月 22-24 日). 
(12) Matsukawa Yoshitaka, Fujieda Hideto, Tsurekawa Sadahiro, Muta Hiroaki, Yuya 

Hideki, Kasada Ryuta, Yoshida Kenta, Yabuuchi Kiyohiro, Yamaguchi Masatake, 
"Phase diagram of the γ2-phase; C15 Laves phase in RPV steel", 
22nd International Conference of Fusion Reactor Materials (ICFRM-22), (静岡, 日本, 
2025 年 9 月 28 日-10 月 3 日). 

(13) 志賀 基之, 
"機械学習ポテンシャルの初歩", 
分子シミュレーションスクール, (岡崎, 日本, 2025 年 9 月 2-4 日). 

(14) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"Cs の粘土鉱物吸着反応におけるミクロ構造の変化と結合性の評価; 広範囲な吸着濃度

での系統的な調査", 
日本地球化学会第 72 回年会, (仙台, 日本, 2025 年 9 月 1 日). 

(15) 高橋 嘉夫, 三浦 輝, 山田 真也, 岡田 信二, 橋本 直, 一戸 悠人, 奥村 拓馬, 早川 亮
大, 野田 博文, 関澤 央輝, 新田 清文, 蓬田 匠, 山口 瑛子, 山本 政儀, 栗原 雄一, 
"超伝導転移端検出器(TES)-マイクロ XRF-XAFS による Cs 濃集粒子(CsMP)中の Cs の

分布および化学種解析", 
日本地球化学会第 72 回年会, (仙台, 日本, 2025 年 9 月 17-19 日). 

(16) 吉田 舜太郎, 平山 剛大, 小長谷 莉未, 坪井 寛行, 高橋 嘉夫, 
"中新世以降の南アジア海洋堆積物中のルビジウム同位体比の時代変化", 
2025 年度日本地球化学会第 72 回年会, (仙台, 日本, 2025 年 9 月 17-19 日). 

(17) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Modelling sub- and supercritical water with nuclear quantum effects", 
第 19 回分子科学討論会, (広島, 日本, 2025 年 9 月 9-12 日). 

(18) 佐々 成正, 
"4 次元相空間保存系のダイナミクス", 
日本応用数理学会 2025 年度年会, (東京, 日本, 2025 年 9 月 2-4 日). 

(19) 板倉 充洋, 
"確率論的リスク評価のための単純化されたモデルの構築", 
日本原子力学会 2025 年秋の大会, (北九州, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(20) 奥村 雅彦, 
"分子動力学法による星間塵表面非晶質氷模型の構築", 
日本地球化学会第 72 回年会, (仙台, 日本, 2025 年 9 月 17-19 日). 

(21) 小林 恵太, 中村 博樹, 奥村 雅彦, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 
"蛍石構造における超イオン伝導転移の機械学習分子動力学法による解析", 
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第 19 回分子化学討論会, (広島, 日本, 2025 年 9 月 9-12 日). 
(22) Gil J., Kobayashi Keita, Itakura Mitsuhiro, 

"Machine-learning potentials based on Meta-GGA functionals for solution enthalpy 
calculations in liquid metals", 
日本原子力学会 2025 年秋の大会, (北九州, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(23) 山口 正剛, 海老原 健一, 板倉 充洋, 
"鉄刃状転位芯の水素トラップエネルギー計算におけるセルサイズ効果", 
日本鉄鋼協会第 190 回秋季講演大会, (札幌, 日本, 2025 年 9 月 17-19 日). 

(24) 海老原 健一, 大久保 成彰, 前島 邦光, 山口 正剛, 板倉 充洋, 
"イオン照射された純鉄の水素昇温脱離スペクトル", 
日本鉄鋼協会第 190 回秋季講演大会, (札幌, 日本, 2025 年 9 月 17-19 日). 

(25) 山田 進, 町田 昌彦, 
"被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の高機能化開発,5; LASSO を用

いた放射線源推定における観測点の追加方法", 
日本原子力学会 2025 年秋の大会, (北九州, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(26) 中村 博樹, 坪田 陽一, 町田 昌彦, 鈴木 政浩, 
"被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の高機能化開発,3; CFD を活用し

たダスト拡散予測", 
日本原子力学会 2025 年秋の大会, (北九州, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(27) 古立 直也, 柳 秀明, 吉田 亨, 山田 進, 長谷川 幸弘, 町田 昌彦, 
"被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の高機能化開発,4; 線源逆推定及

び線量率マップ推定のための放射線計算ツールの開発", 
日本原子力学会 2025 年秋の大会, (北九州, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(28) 平口 敦基, Zheng X., Underwood T., 小林 恵太, 山口 瑛子, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 
Rosso K., Bourg I., 奥村 雅彦, 
"分子動力学シミュレーションを用いたモンモリロナイト層間へのセシウム吸着に関す

る自由エネルギーの層電荷依存性", 
第 68 回粘土科学討論会, (東京, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(29) 平口 敦基, Zheng X., Underwood T., 小林 恵太, 山口 瑛子, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 
Rosso K., Bourg I., 奥村 雅彦, 
"古典分子動力学シミュレーションによるモンモリロナイト層間へのセシウムイオン吸

着機構の解明", 
2025 年度日本地球化学会第 72 回年会, (仙台, 日本, 2025 年 9 月 17-19 日). 

(30) 志賀 基之, 
"機械学習ポテンシャルを用いた経路積分分子動力学", 
日本物理学会第 80 回年次大会(2025 年), (東広島, 日本, 2025 年 9 月 16-19 日). 

(31) 中村 博樹, 
"機械学習分子動力学を用いたフッ化カルシウムの中性子非弾性散乱の解析", 
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第 30 回 CROSSroads Workshop「J-PARC MLF におけるフォノン研究の現状と展望: 
理論と実験の連携強化に向けて」, (東海, 日本, 2025 年 9 月 1 日). 

(32) 奥村 雅彦, 
"機械学習分子動力学法における自己補完学習法の提案", 
日本原子力学会 2025 年秋の大会, (北九州, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(33) 奥村 雅彦, 
"粘土鉱物の原子スケールモデリング; 古典・量子・機械学習", 
日本鉱物科学会 2025 年年会, (山口, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(34) 塚崎 壮輔, 山本 知之, 奥村 雅彦, 
"有機無機ハイブリッドペロブスカイトの A サイト置換による構造相転移評価", 
日本原子力学会 2025 年秋の大会, (北九州, 日本, 2025 年 9 月 10-12 日). 

(35) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Modelling nuclear quantum effects in sub- and supercritical water", 
26th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure Calculations (ASIAN-
26), (つくば, 日本, 2025 年 10 月 27-29 日). 

(36) 山口 正剛, 
"不純物、水素、液体金属による粒界脆性; 第一原理計算", 
日本鉄鋼協会東北支部湯川記念講演会, (仙台, 日本, 2025 年 10 月 31 日). 

(37) 小林 恵太, 中村 博樹, 奥村 雅彦, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 
"蛍石構造における比熱異常の局所秩序変数を用いた特徴づけ", 
第 35 回日本 MRS 年次大会, (北九州, 日本, 2025 年 11 月 10-12 日). 

(38) 小林 恵太, 中村 博樹, 板倉 充洋, 
"二酸化ウランの磁性相転移に対する機械学習分子動力学計算", 
第 39 回分子シミュレーション討論会, (松江, 日本, 2025 年 11 月 1 日). 

(39) Gil J., Oda Takuji, Kobayashi Keita, Itakura Mitsuhiro, 
"Calculation and analysis of solution enthalpies in liquid sodium using first-
principles calculations and machine-learning potentials", 
第 39 回分子シミュレーション討論会, (松江, 日本, 2025 年 11 月 24-26 日). 

(40) 海老原 健一, 
"水素昇温脱離曲線の数値シミュレーションに基づく解釈", 
日本材料学会腐食防食部門委員会第 363 回例会, (大阪, 日本, 2025 年 11 月 18 日). 

(41) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"The Influence of nuclear quantum effects on properties of sub- and supercritical 
water", 
第 39 回分子シミュレーション討論会, (松江, 日本, 2025 年 11 月 23 日). 

(42) Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Elucidating the structure of the excess proton (H+) in crystalline and amorphous ices 
with muons (Mu+)", 
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Materials Research Meeting 2025 (MRM 2025), (横浜, 日本, 2025 年 12 月 8-13 日). 
 

【システム計算科学センター】 
＜国内会議＞ 

(1) 町田 昌彦, 前川 暁洋, 斎藤 公明, 操上 広志, 橋本 晃佑, 井上 広海, 
"災害廃棄物仮置場における空間線量率のシミュレーション計算", 
令和 7 年度環境創造センター研究成果報告会, (三春, 日本, 2025 年 10 月 28-30 日). 
 

＜国際会議＞ 
(1) Todo Yasushi, Sato Masahiko, Wang H., Seki Ryosuke, Wang J., Wei S., Idomura 

Yasuhiro, 
"Benchmark of kinetic-magnetohydrodynamic hybrid simulation of ion-
temperature-gradient instabilities and zonal flow damping", 
67th Annual Meeting of the APS Division of Plasma Physics (DPP 2025), (Long 
Beach, U.S.A., Nov. 17-21, 2025). 
 

33．． メメデディィアアへへのの情情報報発発信信及及びび新新聞聞報報道道等等 
(1) 小林 恵太、中村 博樹、奥村 雅彦、板倉 充洋、町田 昌彦 

“機械学習を駆使した原子シミュレーションで核燃料の高温物性の解明に挑む 
―酸化物核燃料が示す高温での特異な挙動の仕組みを原子レベルで究明―”

(2025/7/15) 
(2) 杉原 健太、小野寺 直幸、井戸村 泰宏、Yos Panagaman Sitompul、山下 晋 (基礎工) 

“気液二相流の圧力計算を高速化する新技術 
―原子炉向け数値流体解析の高速化に前進―”(2026/2/12) 

 
44．． 研研究究発発表表会会等等のの開開催催 

(1) CCSE セミナー (CSTO コロキウム)「必修！日常の業務・研究開発で活用する AI 技

術」 
2025 年 4 月 16 日～2025 年 4 月 17 日開催 

(2) CCSE セミナー「量子コンピュータと量子 HPC 連携プラットフォーム構築プロジェ

クト JHPC-Quantum」 
2025 年 5 月 14 日開催 

(3) CCSE セミナー「国産大規模言語モデル(LLM)および科学技術計算の次世代計算基盤

としての AI 半導体開発」 
2025 年 10 月 29 日開催 
 
 
 

- 40 -

JAEA-Evaluation 2026-005



55．． 受受賞賞等等 
(1) 第 10 回（2025 年度）分子科学国際学術賞 

志賀 基之 
（分子科学会、2025 年 9 月 9 日） 

 
66．． 特特許許等等のの状状況況 

(1)成果の活用（利用許諾）による収入 
件名（成果の内容） 契約先（販売者） 権利／契約種別 今年度収入額 

並列分子動力学ステンシル 
他 2 件 

株式会社 JSOL プログラム著作権／

利用許諾 
 3,718,378 円 

 
77．． 外外部部資資金金のの獲獲得得にに関関連連すするる事事項項 

室 予算額（千円）（件数） 科研費（代表） 科研費（分担） 

HPC・DX 基盤技術開発室 34,647（ 5） 3（うち新規 1） 0 

AI・DX 基盤技術開発室 142,637（20） 10（うち新規 4） 5（うち新規 2） 

システム計算科学センター （ 0） 0 0  

合計 177,284（25） 13（うち新規 5） 5（うち新規 2） 

 
【HPC・DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県） 

28,897 千円（受託研究） 
(2) 【継続】流体解析の In-Situ ステアリング技術の開発（荏原製作所）1,650 千円（受託研

究） 
(3) 【継続】大規模アンサンブル計算における統計量のリアルタイム In-Situ 可視化（日本

学術振興会：科研費（基盤 C））1,900 千円 
(4) 【継続】GPU スパコンを用いた原子力気液二相流解析に適した新たな界面モデルの開

発（日本学術振興会：科研費（基盤 C））1,100 千円 
(5) 【新規】Efficient Gas Entrainment Simulation for Fast Reactors using Lattice 

Boltzmann Method（日本学術振興会：科研費（若手研究））1,100 千円 
 

【AI・DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】令和 5 年度高レベル放射性廃棄物等の地層処分に関する技術開発事業「地層処

分安全評価確証技術開発（核種移行総合評価技術開発）」（経済産業省資源エネルギー庁）

12,957 千円（分担）（受託研究） 
(2) 【継続】原子力施設等防災対策等委託費（高分解能被ばく評価手法の整備）（原子力規制

庁）15,324 千円（受託研究） 
(3) 【継続】核燃料物質に特化した機械学習分子動力学法の開発（日本学術振興会：科研費

（基盤 C））400 千円 
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(4) 【継続】第一原理半古典分子動力学による物質中水素の量子振動スペクトル計算（日本

学術振興会：科研費（基盤 C））800 千円 
(5) 【継続】鉱物の水素同位体効果の解明：第一原理経路積分分子動力学計算法と高圧実験

による展開（日本学術振興会：科研費（基盤 B））（分担）500 千円 
(6) 【継続】量子論的モデリングと機械学習の融合による水素エネルギー材料の第一原理設

計の深化（日本学術振興会：科研費（基盤 B））（分担）810 千円 
(7) 【継続】高温物質の熱中性子散乱則の測定・評価と次世代炉炉心計算への影響評価（日

本学術振興会：科研費（基盤 B））（分担）1,000 千円 
(8) 【継続】正準変換補間法の力学系への応用（日本学術振興会：科研費（基盤 C））300 千

円 
(9) 【継続】機械学習分子動力学による珪酸カルシウム水和物細孔中の水・イオンの輸送現

象の解明（日本学術振興会：科研費（基盤 C））600 千円 
(10) 【継続】量子多体問題に表れる固有値計算に対する高速化・高精度化手法の研究開発（日

本学術振興会：科研費（基盤 C））0 千円 
(11) 【継続】XANES とシミュレーションによる風化黒雲母の吸着反応の原子スケールから

の理解（日本学術振興会：科研費（若手研究））0 千円 
(12) 【新規】原子炉建屋内の環境改善のための技術開発（PCV 貫通配管等撤去のための遠隔

監視及び撤去作業システムの開発）配管内非破壊調査技術の開発(デコミ)63,968 千円（受

託研究） 
(13) 【新規】1F 線源・線量率推定システムに伴う線量解析(東京電力ホールディングス株式

会社)38,778 千円(楢葉遠隔技術開発センターからの再委託)（受託研究） 
(14) 【新規】材料のハイエントロピー化による耐照射性向上と放射線修復（防衛装備庁）500

千円（受託研究） 
(15) 【新規】機械学習分子動力学法における自己補完学習法の開発（日本学術振興会：科研

費（学術変革領域研究（A））900 千円 
(16) 【新規】XANES の計算と測定による粘土鉱物の原子スケール構造解明と酸化還元反応

の理解（日本学術振興会：科研費（若手研究））2,300 千円 
(17) 【新規】水素同位体分離能を持つハイエントロピー合金触媒の開発（日本学術振興会：

科研費（基盤 B)) （分担) 300 千円 
(18) 【新規】酸素空孔に焦点をあてた革新的不揮発メモリ機能と電子状態・局所構造の新奇

相関の解明（日本学術振興会：科研費（基盤 B））（分担）400 千円 
(19) 【新規】ルビジウム安定同位体: 表層環境復元や物質循環の新規地球化学ツールとして

の可能性（日本学術振興会：科研費（特別研究員奨励費））800 千円 
(20) 【新規】K+動態を組み込んだ放射性物質動態モデリングによる溶存態 137Cs 流出挙動

の解明（日本学術振興会：科研費（若手研究））2,000 千円 
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88．． 産産学学官官ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項 
室 共同研究 委託研究 受託研究 研究協定 

HPC･DX 基盤技術開発室 2 0 2 0 
AI･DX 基盤技術開発室 5 0 5 0 
高性能計算技術利用推進室 1 0 0 0 
システム計算科学センター 0 0 0 2 

合計 8 0 7 2 
（令和 8 年 1 月 31 日現在） 
 

●共同研究  
【HPC･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】大規模並列行列計算ライブラリの研究開発（理化学研究所） 
(2) 【新規】国産可視化基盤 KVS の xR・AI 統合による次世代 HPC 可視化基盤の構築 

 
【AI･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】X 線イメージング法の高度化に関する研究（大阪公立大学） 
(2) 【継続】機械学習分子動力学法を用いた金属材料の物性評価研究（産業技術短期大学） 
(3) 【新規】水・固体界面を反応場とするグリーンケミストリーの計算化学（東京大学） 
(4) 【新規】放射性核種の環境動態に関する研究（東京大学） 
(5) 【新規】河川流域における放射性セシウムの挙動に係るシミュレーション技術開発に関

する研究（福島国際研究教育機構） 
 

【高性能計算技術利用推進室】 
(1) 【新規】放射線イメージングの高度化（学校法人慶應義塾） 
 
●受託研究 
【HPC･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県環

境創造センター） 
(2) 【継続】流体解析の In Situ ステアリング技術の開発（荏原製作所） 

 
【AI･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】令和 7 年度高レベル放射性廃棄物等の地層処分に関する技術開発事業「地層処

分安全評価確証技術開発（核種移行総合評価技術開発）」（資源エネルギー庁） 
(2) 【継続】原子力施設等防災対策等委託費（高分解能被ばく評価手法の整備）（原子力規制

庁） 
(3) 【新規】原子炉建屋内の環境改善のための技術開発（PCV 貫通配管等撤去のための遠隔

監視及び撤去作業システムの開発）配管内非破壊調査技術の開発（デコミ）（東双みらい
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テクノロジー株式会社） 
(4) 【新規】1F 線源・線量率推定システムに伴う線量解析（東京電力ホールディングス株式

会社）（楢葉遠隔技術開発センターからの再委託） 
(5) 【新規】材料のハイエントロピー化による耐照射性向上と放射線修復（防衛装備庁） 

 
●研究協定 

【システム計算科学センター】 
(1) 【継続】「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原子力研究開発機構との間における

連携協力の推進に係る協定書」に基づく「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原

子力研究開発機構との計算科学研究協力に関する覚書」（東京大学） 
(2) 【新規】国立研究開発法人理化学研究所計算科学研究センター運用技術部門データ連携 

技術ユニット及び国立研究開発法人日本原子力研究開発機構システム計算科学センター

HPC-DX 基盤技術開発室連携・協力に関する覚書（理化学研究所） 
 

99．．機機構構内内のの他他部部門門ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項  
 研究の実施にあたっては、機構としての統合効果を発揮し、研究開発を効率的･効果的に推進

する観点から、以下のとおり 23 件に及ぶ機構内連携を実施している 
【HPC･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】汚染物質拡散解析の計算技術開発（原子力科学研究所（原子力基礎工学研究セ

ンター）、原子力安全・防災研究所（安全研究センター）） 
汚染物質拡散解析に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 

(2) 【継続】空間線量率モニタリングデータベースシステムの開発（原子力安全・防災研究

所（原子力緊急時支援・研修センター）） 
空間線量率モニタリングデータベースの構築及び解析、可視化技術の開発 

(3) 【継続】多相熱流動解析の計算技術開発（原子力科学研究所（原子力基礎工学研究セン

ター）） 
多相熱流動解析に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 

(4) 【継続】ARKADIA における可視化技術開発（大洗原子力工学研究所（高速炉研究開発

部）） 
ARKADIA における炉心解析データの高速可視化技術の開発 

(5) 【継続】高速炉熱流動解析の計算技術開発（大洗原子力工学研究所（高速炉研究開発部）） 
ガス巻き込み評価に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 

(6) 【継続】地層処分場デジタルツインの可視化技術開発（核燃料サイクル工学研究所（BE
資源・処分システム開発部）） 
地層処分場デジタルツインの xR 可視化技術の開発 

(7) 【新規】放射線輸送解析のデータ同化技術開発（福島廃炉安全工学研究所（廃炉環境国

際共同研究センター）） 
放射線輸送解析のデータ同化による線源分布推定技術の開発 
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(8) 【新規】知識マネジメントシステム構築に係る技術支援（核燃料サイクル工学研究所（BE
資源・処分システム開発部）） 
地層処分事業知識マネジメントシステムの構築支援 
 

【AI･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】土壌粘土鉱物への放射性セシウム吸着の解析（福島廃炉安全工学研究所（廃炉

環境国際共同研究センター）、原子力科学研究所（物質科学研究センター、先端基礎研究

センター）、核燃料サイクル工学研究所（環境技術開発センター）） 
粘土鉱物に対する吸着化学形態を量子ビームと計算科学の両面から解明する。 

(2) 【継続】河口及び沿岸でのセシウム長期輸送解析（福島廃炉安全工学研究所（廃炉環境

国際共同研究センター）、原子力科学研究所（原子力基礎工学研究センター）、東濃地科

学センター） 
福島長期環境予測に資するため、河口及び沿岸での 2/3 次元のセシウム長期輸送解析シ

ステムを開発する。 
(3) 【継続】ADS 材料事故耐性燃料被覆管・軽水炉新規構造材料の脆化評価（原子力科学研

究所（原子力基礎工学研究センター）） 
事故耐性燃料被覆管の ADS 炉ビーム窓材料の液体金属脆化と照射脆化及び軽水炉新規

構造材料について計算科学による評価を行う。 
(4) 【継続】モニタリングデータから空間線量率変化の将来予測（福島廃炉安全工学研究所

（廃炉環境国際共同研究センター）） 
機械学習（スパースモデリング・LASSO）技術を適用 

(5) 【継続】１F 港湾・沿岸モニタリングデータからのインベントリー推定（福島廃炉安全

工学研究所（廃炉環境国際共同研究センター）） 
地理空間情報解析（ボロノイ解析やクリギング手法等）技術を適用  

(6) 【継続】ガラス状物質の構造解析（原子力科学研究所（物質科学研究センター）、J-PARC
センター） 
アモルファスアルミナを用いたメモリ材料の構造解析中性子非弾性散乱データ解釈に

機械学習分子動力学法を適用 
(7) 【継続】核燃料の高温物性解析（大洗原子力工学研究所（高速炉サイクル研究開発セン

ター）） 
酸化物高温物性解析及び高温ガス炉燃料被覆材料の照射特性解析に第一原理計算及び

機械学習分子動力学法を適用 
(8) 【継続】中性子ビーム測定へのベイズ最適化の応用（J-PARC センター） 

ベイズ最適化を用いた材料の中性子ビーム測定効率化 
(9) 【継続】環境中空間線量率 3 次元分布計算システム（3D-ADRES）の開発（福島廃炉安

全工学研究所） 
放射線輸送コードPHITSによる環境中空間線量率評価のプラットフォームを構築する。 

(10) 【継続】スパースモデリングによる線源逆推定技術の開発（福島廃炉安全工学研究所） 
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機械学習（スパースモデリング・LASSO）技術を適用して原子力施設における線源分布

の逆推定技術を開発する。 
(11) 【継続】原子核物理計算手法の GPU 最適化（原子力科学研究所（先端基礎研究センタ

ー）） 
CPU スパコン向けに開発されてきた原子核物理計算手法を GPU 向けに最適化する。  

(12) 【継続】機械学習による廃棄物識別技術の開発（核燃料サイクル工学研究所） 
廃棄物のマルチモーダル計測データを活用して、廃棄物を識別する機械学習技術を開発 

(13) 【継続】核燃料再処理における TRU 抽出溶媒の反応経路探索技術の開発（大洗原子力

工学研究所） 
核燃料再処理における TRU 抽出溶媒のシミュレーションにおける反応経路探索に係る

機械学習技術を開発 
(14) 【新規】事故事象解析（大洗原子力工学研究所（高速炉サイクル研究開発センター）） 

新型炉運転シミュレーションに機械学習を応用し事故につながる希少事象を抽出 
(15) 【新規】高温・高圧水の核データ解析（原子力科学研究所（原子力基礎工学研究センタ

ー）） 
炉設計に用いる高温・高圧水の核データを高精度な原子シミュレーションで取得 

 
1100．．国国際際協協力力  

国際協力の一覧を以下に示す（件数：1 件）。 
(1) 【継続】原子力・代替エネルギー庁（CEA）：仏国 

“フランス原子力庁と日本原子力研究開発機構との原子力研究開発分野における協力に

関するフレームワーク協定”（この協定中の一つのテーマとして計算科学が位置づけられ

ている） 
（2006 年度～2031 年 12 月 12 日） 
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令和 6 年度計算科学技術研究実績 
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令令和和 66 年年度度  計計算算科科学学技技術術研研究究実実績績  
 
11．．査査読読有有りり研研究究論論文文、、査査読読有有りり会会議議論論文文等等  

室 査読有り研究論文 査読有り会議論文 合計 
HPC・DX 基盤技術開発室 1 5 6 
AI・DX 基盤技術開発室 17 4 21 
システム計算科学センター 3 0 3 

合計 21 9 30 
 

【HPC・DX 基盤技術開発室】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) Watanabe Tsutomu, Ishikawa Shuhei, Kawashima Masayuki, Shimoyama Ko, 
Onodera Naoyuki, Hasegawa Yuta, Inagaki Atsushi, 
"Structure of drifting snow simulated by Lagrangian particle dispersion model 
coupled with large-eddy simulation using the lattice Boltzmann method", 
Journal of Wind Engineering and Industrial Aerodynamics, Vol.250, pp.105783_1-
105783_17 (2024). 
 

＜査読有り会議論文＞ 
(1) Seki Akiyuki, Saito Kimiaki, Takemiya Hiroshi,  

"Current status of the environmental monitoring database on the accident at 
Fukushima Daiichi Nuclear Power Plant",  
Journal of Radiological Protection, "15th International Congress of the International 
Radiation Protection Association (IRPA-15)", Vol.41, No.3, pp.S89-S98 (2021). 

(2) Kawamura Takuma, Shimomura Kazuya, Osaki Tsukasa, Idomura Yasuhiro, 
"Extension of particle-based in-situ visualization for multipoint VR visualization", 
EPJ Web of Conferences,"Joint International Conference on Supercomputing in 
Nuclear Applications + Monte Carlo (SNA + MC 2024)",Vol.302, pp.11002_1-11002_8 
(2024). 

(3) Hasegawa Yuta, Idomura Yasuhiro, Onodera Naoyuki,  
"GPU-enabled ensemble data assimilation for mesh-refined lattice Boltzmann 
method", 
EPJ Web of Conferences, "Joint International Conference on Supercomputing in 
Nuclear Applications + Monte Carlo (SNA + MC 2024)", Vol.302, pp.03005_1-03005_9 
(2024). 

(4) Sitompul Yos., Sugihara Kenta, Onodera Naoyuki, Idomura Yasuhiro, 
"Gas entrainment simulation for fast reactors using freesurface lattice Boltzmann 
method", 
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EPJ Web of Conferences, "Joint International Conference on Supercomputing in 
Nuclear Applications + Monte Carlo (SNA + MC 2024)", Vol.302, pp.05004_1-
05004_10 (2024). 

(5) Sugihara Kenta, Onodera Naoyuki, Sitompul Yos., Idomura Yasuhiro, Yamashita 
Susumu, 
"Bubble flow analysis using multi-phase field method", 
EPJ Web of Conferences, "Joint International Conference on Supercomputing in 
Nuclear Applications + Monte Carlo (SNA + MC 2024)", Vol.302, pp.03002_1-
03002_10 (2024). 
 

＜査読無し会議論文＞ 
(1) 長谷川 雄太, 井戸村 泰宏, 小野寺 直幸, 

"LBM-LETKF を用いた 3 次元角柱周りの流れの少数観測点に対するデータ同化実験", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 29 回計算工学講演会", Vol.29, p.4 (2024). 

(2) 小野寺 直幸, 杉原 健太, 伊奈 拓也, 井戸村 泰宏, 
"圧縮性 Navier-Stokes 方程式の定式化による気液二相流体計算の Poisson 高速化", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 29 回計算工学講演会", Vol.29, p.3 (2024). 

(3) 朝比 祐一, 前山 伸也, 藤井 恵介, 
"サブグリッドスケール項の機械学習モデリング", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 28 回計算工学講演会", Vol.28, p.4 (2023). 

(4) 長谷川 雄太, 小野寺 直幸, 朝比 祐一, 井戸村 泰宏, 
"格子ボルツマン法と局所アンサンブル変換カルマンフィルタ(LBM-LETKF)による二

次元等方乱流のデータ同化", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 28 回計算工学講演会", Vol.28, p.5 (2023). 

(5) 長谷川 雄太, 小野寺 直幸, 朝比 祐一, 井戸村 泰宏, 
"格子ボルツマン法に基づく都市風況解析の Tesla A100 GPU における性能測定", 
第 35 回数値流体力学シンポジウム講演論文集(インターネット), "第 35 回数値流体力学

シンポジウム", p.3 (2021). 
 

【AI・DX 基盤技術開発室】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) Fujihara Hiro, Toda Hiroyuki, Ebihara Kenichi, Kobayashi Masakazu, Mayama 
Tsuyoshi, Hirayama Kyosuke, Shimizu Kazuyuki, Takeuchi Akihisa, Uesugi 
Masayuki,  
"Assessment of hydrogen embrittlement behavior in Al-Zn-Mg alloy through multi-
modal 3D image-based simulation",  
International Journal of Plasticity, Vol.174, pp.103897_1-103897_22 (2024). 

(2) Yamamoto Yojiro, Hayakawa Sho, Okita Taira, Itakura Mitsuhiro,  
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"Meso-timescale atomistic simulations on coalescence process of He bubbles in Fe by 
SEAKMC method",  
Computational Materials Science, Vol.229, pp.112389_1-112389_9 (2023). 

(3) Ahmed Abrar, Uttarasak Kanokwan, Tsuchiya Taiki, Lee Seungwon, Nishimura 
Katsuhiko, Nunomura Norio, Shimizu Kazuyuki, Hirayama Kyosuke, Toda Hiroyuki, 
Yamaguchi Masatake, Tsuru Tomohito, Ikeno Susumu, Matsuda Kenji,  
"Morphology evolution of β-phase in Al-Mg-Si alloys during aging treatment",  
Journal of Alloys and Compounds, Vol.988, pp.174234_1-174234_9 (2024). 

(4) Higa Ryota, Fujihara Hiro, Toda Hiroyuki, Kobayashi Masakazu, Ebihara Kenichi, 
Takeuchi Akihisa, 
"Multi-modal 3D image-based simulation of hydrogen embrittlement crack initiation 
in Al-Zn-Mg alloy",  
Materials Transactions, Vol.65, No.8, pp.899-906 (2024). 

(5) Okada Kazuho, Shibata Akinobu, Kimura Yuji, Yamaguchi Masatake, Ebihara 
Kenichi, Tsuji Nobuhiro, 
"Effect of carbon segregation at prior austenite grain boundary on hydrogen-related 
crack propagation behavior in 3Mn-0.2C martensitic steels", 
Acta Materialia, Vol.280, pp.120288_1-120288_14 (2024). 

(6) Nakata Yuto, Sasaki Takehiko, Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Theoretical study of cellobiose conversion by supported metal catalysts", 
Chemical Physics Letters, Vol.845, pp.141285_1-141285_9 (2024). 

(7) Nagai Yuki, Iwasaki Yutaka, Kitahara Koichi, Takagiwa Yoshiki, Kimura Kaoru, 
Shiga Motoyuki, 
"High-temperature atomic diffusion and specific heat in quasicrystals", 
Physical Review Letters, Vol.132, No.19, pp.196301_1-196301_6 (2024). 

(8) Tsuchiya Jun, Shiga Motoyuki, Tsuneyuki Shinji, Thompson Elizabeth. C., 
"Nuclear quantum effect on the elasticity of ice VII under pressure; A Path-integral 
molecular dynamics study", 
Physical Review Research (Internet), Vol.6, No.2, pp.023302_1-023302_6 (2024). 

(9) Yamaguchi Masatake, Ebihara Kenichi, Itakura Mitsuhiro, Tsuru Tomohito, 
"Quantitative estimation method of the effect of segregated solute on hydrogen-
enhanced decohesion at a grain boundary", 
Scripta Materialia, Vol.255, pp.116366_1-116366_5 (2025). 

(10) Nagai Yuki, Tomiya Akio, 
"Self-learning Monte Carlo with equivariant Transformer", 
Journal of the Physical Society of Japan, Vol.93, No.11, pp.114007_1-114007_8 (2024). 

(11) Thomsen Bo., Nagai Yuki, Kobayashi Keita, Hamada Ikutaro, Shiga Motoyuki, 
"Self-learning path integral hybrid Monte Carlo with mixed ab initio and machine 
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learning potentials for modeling nuclear quantum effects in water", 
Journal of Chemical Physics, Vol.161, No.20, pp.204109_1-204109_18 (2024). 

(12) Kim Minsik., 吉村 和也, 佐久間 一幸, Malins Alex., 阿部 智久, 中間 茂雄, 町田 昌
彦, 斎藤 公明, 
"除染・耕作活動による空間線量率の低減効果; 3D-ADRES を用いた PHITS シミュレー

ションによる詳細評価", 
環境放射能除染学会誌, Vol.12, No.2, pp.39-53 (2024). 

(13) Shi Wei, Machida Masahiko, Yamada Susumu, Okamoto Koji,  
"Uncertainty analysis of the inverse LASSO estimation scheme on radioactive source 
distributions inside reactor building rooms from air does rate measurements",  
Progress in Nuclear Energy, Vol.184, pp.105710_1-105710_10 (2025). 

(14) Uno Koichiro, Okumura Masahiko, Nakao Atsushi, Yamaguchi Akiko, Yanai Junta, 
"Cesium stability on the interlayers of K- or Rb-fixing micaceous minerals 
investigated by both experimental and numerical simulation methods", 
Science of the Total Environment, Vol.949, pp.175012_1-175012_8 (2024). 

(15) Sasa Narimasa, 
"Small dispersion limit of momentum conservation law", 
JSIAM Letters, Vol.16, pp.37-40 (2024). 

(16) Yamaguchi Akiko, Okumura Masahiko, Kawamura Naomi, Takahashi Yoshio, 
"Adsorption structures and bonding states of cesium and barium adsorbed on various 
sites of vermiculite", 
Science of the Total Environment, Vol.964, pp.178585_1-178585_13 (2025). 

(17) Fujisawa Yuita, Krishnadas Anjana, Nakamura Tomonori, Hsu Chia-Hsiu, Smith 
Barnaby. R. M, Pardo-Almanza Markel, Hiyane Hoshu, Nagai Yuki, Machida Tadashi, 
Okada Yoshinori, 
"Imaging Josephson vortices on curved junctions", 
Physical Review B, Vol.110, No.22, pp.224511_1-224511_5 (2024). 

 
＜査読無し研究論文＞ 

(1) 山口 瑛子,  
"多種イオンの粘土鉱物への吸着反応の系統的理解とその環境動態解明への適用", 
 放射化学, No.48, pp.56-59 (2023). 

(2) 小林 恵太,  
"機械学習分子動力学法による高密度シリカガラスの構造解析",  
New Glass, Vol.39, No.2, pp.13-17 (2024). 

(3) 山口 正剛, 
"金属格子欠陥と第一原理計算; 粒界脆化とすべり変形について", 
日本原子力学会誌 ATOMOΣ, Vol.66, No.6, pp.291-294 (2024). 
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(4) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"土壌の金属イオンの吸着挙動を解明", 
Isotope News, No.796, pp.21-23 (2024). 

(5) 数納 広哉, 町田 昌彦, 土肥 輝美, 大村 嘉人, 
"計算化学が紐解く放射性 Cs を長期間保持する地衣類の謎; 地衣類代謝物のアルカリイ

オン錯体形成力と地衣類のアルカリイオン捕集機構", 
Isotope News, No.781, pp.8-12 (2022). 
 

＜査読有り会議論文＞ 
(1) Yamada Susumu, Yoshida Toru, Hasegawa Yukihiro, Machida Masahiko,  

"Effectiveness of fused LASSO for prediction of distribution of radioactive materials 
in reactor buildings",  
Proceedings of Waste Management Symposia 2024 (WM2024) (Internet), "Waste 
Management Conference 2024 (WM2024)", p.15 (2024). 

(2) Tomiya Akio, Nagai Yuki, 
"Equivariant transformer is all you need", 
Proceedings of Science (Internet), "40th International Symposium on Lattice Field 
Theory (Lattice 2023)", Vol.453, pp.001_1-001_7 (2024). 

(3) Yamada Susumu, Machida Masahiko, Tanimura Naoki, 
"Selection method for observation points using Bayesian LASSO at estimating 
radiation source distribution from air dose rates", 
EPJ Web of Conferences, "Joint International Conference on Supercomputing in 
Nuclear Applications + Monte Carlo (SNA + MC 2024)", Vol.302, pp.16004_1-
16004_10 (2024). 

(4) Nakamura Hiroki, Machida Masahiko, 
"Effects of magnetic ordering on the ground-state energy of plutonium dioxide; A 
Study using adiabatic connection fluctuation-dissipation theory", 
Proceedings of 31st International Conference on Nuclear Engineering (ICONE31) 
(Internet), "31st International Conference on Nuclear Engineering (ICONE31)", p.5 
(2024). 
 

【システム計算科学センター】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) Ayoub Ali, Wainwright Haruko, Sansavini Giovanni, Gauntt Randall, Saito 
Kimiaki,  
"Resilient design in nuclear energy; Critical lessons from a cross-disciplinary 
analysis of the Fukushima Dai-ichi Nuclear accident",  
iScience (Internet), Vol.27, No.4, pp.109485_1-109485_15 (2024). 
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(2) Idomura Yasuhiro, 
"Full-f gyrokinetic simulations of hydrogen isotope mixing in tokamak plasmas",  
Physics of Plasmas, Vol.31, No.10, pp.102504_1-102504_10 (2024). 

(3) Yoshida Maiko, McDermott Rachael. M., Angioni Clemente, Camenen Yann., Citrin 
Jonathan., Jakubowski Marcin, Hughes Jerry. W., Idomura Yasuhiro, Mantica 
Paola., Mariani Alberto, Mordijck Saskia, Paul Elizabeth. J., Tara Tuomas., 
Verdoolaege Geert, Zocco Alessandro, Casson Francis. J, Dif-Pradalier Guilhem., 
Duval Basil., Grierson Brian. A., Kaye Stanley. M., Manas Pierre., Malsov Mikhail., 
Odstrcil Tomas., Rice J. E., Schmitz Lothar., Sciortino Francesco., Solano Emilia., 
Steabler Gary., Valovič Martin., Wolfrum Elisabeth., Snipes Joseph. A., ITPA 
Transport and Confinement Group, 
"Transport and confinement physics Chapter 2 of the special issue: on the path to 
tokamak burning plasma operation", 
Nuclear Fusion, Vol.65, No.3, pp.033001_1-033001_132 (2025). 
 

＜査読無し研究論文＞ 
(1) 町田 昌彦, 山田 進, Kim Minsik., 奥村 雅彦, 宮村 浩子, Malins Alex., 志風 義明, 

佐藤 朋樹, 沼田 良明, 飛田 康弘, 山口 隆司, 鈴木 政浩, 岡本 孝司, Shi Wei., 吉田 
亨, 古立 直也, 柳 秀明, 長谷川 幸弘, 
 "1F 廃炉に向けた放射線源の逆推定及び線源対策に係るデジタル技術の研究開発; 3D-
ADRES-Indoor:デジタル技術を集約するプラットフォームの開発状況",  
RIST News, No.68, pp.3-19 (2022). 

(2) 町田 昌彦, 山田 進, Kim Minsik., 田中 伶詞, 飛田 康弘, 岩田 亜矢子, 青木 勇斗, 
青木 和久, 柳澤 憲一, 山口 隆司, 鈴木 政浩, 岡本 孝司, 高橋 弘毅, 加藤 徹, 山下 
圏, 土井 章男, 松本 陽司, 吉田 亨, 古立 直也, 柳 秀明, 長谷川 幸弘,  
"1F 廃炉に向けた放射線源逆推定及び線源対策に係るデジタル技術の研究開発; 3D-
ADRES-Indoor FrontEnd: 廃炉現場で用いるファストデジタルツイン技術", 
RIST News, No.70, pp.3-22 (2024). 
  

22．．国国際際会会議議、、国国内内会会議議ででのの発発表表等等  
【HPC・DX 基盤技術開発室】 

＜国際会議＞ 
(1) Aoki Takayuki, Yoshiizumi Akira, Matsushita Shintaro, Sugihara Kenta, 

"A Free-swimming simulation of water strider", 
5th International Conference on Numerical Methods in Multiphase Flows (ICNMMF-
5), (Reykjavik, Iceland, Jun. 26-28, 2024). 

(2) Nagasaki Takao, Aoki Takayuki, Sugihara Kenta, Uchida Haruki, 
"Numerical simulation of nucleate pool boiling using PLIC-VOF method", 
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5th International Conference on Numerical Methods in Multiphase Flows (ICNMMF-
5), (Reykjavik, Iceland, Jun. 01, 2024). 
 

＜国内会議＞ 
(1) 長崎 孝夫, 青木 尊之, 杉原 健太, 内田 遥己, 

"PLIC-VOF 法を用いた沸騰の数値シミュレーション",  
第 29 回計算工学講演会, (神戸, 日本, 2024 年 6 月 10-12 日). 

(2) 河村 拓馬, 井戸村 泰宏,  
"粒子シフト技術を用いた粒子ベースレンダリングによる大規模アンサンブルデータの

統計量可視化",  
第 52 回可視化情報シンポジウム, (那覇, 日本, 2024 年 7 月 19-21 日). 

(3) 長谷川 雄太, 井戸村 泰宏, 小野寺 直幸, 河村 拓馬,  
"乱流データ同化における速度場の可視化による精度評価の試み",  
第 52 回可視化情報シンポジウム, (那覇, 日本, 2024 年 7 月 19-21 日). 

(4) 小野寺 直幸, 下川辺 隆史, 井戸村 泰宏, 河村 拓馬, 長谷川 雄太, 伊奈 拓也, 稲垣 
厚至, 平野 洪賓, 下瀬 健一, 小田 僚子, 和田 泰輔,  
"都市街区の風況デジタルツインの実現に向けたデータ同化手法および観測システムの

開発", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 16 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2024 年 7 月 11-12 日). 

(5) 杉原 健太, 青木 尊之, 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 河村 拓馬, 下川辺 隆史, 伊奈 拓
也, 山下 晋,  
"原子力気液二相流体解析における界面捕獲手法の高度化",  
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 16 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2024 年 7 月 11-12 日). 

(6) 松岡 清吉, 洲鎌 英雄, 井戸村 泰宏, 
"改良型多粒子衝突項を用いた不純物プラズマの新古典輸送解析", 
第 41 回プラズマ・核融合学会年会, (東京, 日本, 2024 年 11 月 17-20 日). 

(7) Sitompul Yos., Sugihara Kenta, Watanabe Seiya, Idomura Yasuhiro, 
"Efficient gas entrainment for fast reactors using two-phase lattice Boltzmann 
method", 
第 38 回数値流体力学シンポジウム, (東京, 日本, 2024 年 12 月 11-13 日). 

(8) 下畑 和希, 青木 尊之, Sitompul Yos., 渡辺 勢也, 
"巨岩を多数含んだ土石流の AMR 法を用いた 3 次元シミュレーション", 
第 38 回数値流体力学シンポジウム, (東京, 日本, 2024 年 12 月 11-13 日). 

(9) 長崎 孝夫, 青木 尊之, 杉原 健太, 西村 真人, 中島 聖, 中村 和博, 丸井 堅太郎, 
"PLIC-VOF 法を用いた高熱流束プール沸騰の数値シミュレーション", 
第 38 回数値流体力学シンポジウム, (東京, 日本, 2024 年 12 月 11-13 日). 
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(10) 長崎 孝夫, 青木 尊之, 杉原 健太, 内田 遥己, 
"PLIC-VOF 法を用いた核沸騰の数値シミュレーション", 
第 61 回日本伝熱シンポジウム, (神戸, 日本, 2024 年 5 月 29-31 日). 

(11) 長崎 孝夫, 青木 尊之, 杉原 健太, 
"高熱流束プール沸騰の数値解析", 
混相流シンポジウム 2024, (富山, 日本, 2024 年 9 月 4-6 日). 

(12) 青木 尊之, 下畑 和希, 渡辺 勢也, Sitompul Yos, Dawei Shen, 
"多数の巨礫を含んだ土石流と堰堤の 3 次元シミュレーション", 
令和 6 年度砂防学会研究発表会(和歌山大会), (和歌山, 日本, 2024 年 5 月 15-17 日). 

(13) 下畑 和希, 青木 尊之, Sitompul Yos, 渡辺 勢也, Dawei Shen, 
"巨岩を含んだ土石流シミュレーション", 
第 29 回計算工学講演会, (神戸, 日本, 2024 年 6 月 10-12 日). 

(14) 下畑 和希, 青木 尊之, Sitompul Yos, 渡辺 勢也, 
"多数の巨大岩石を含んだ非ニュートン性泥流の 3 次元土石流シミュレーション", 
混相流シンポジウム 2024, (富山, 日本, 2024 年 9 月 4-6 日). 

(15) 下村 和也, 河村 拓馬, 井戸村 泰宏, 
"CFD シミュレーション制御のための遠隔 VR in-situ 可視化", 
日本原子力学会 2025 年春の年会, (online, 日本, 2025 年 3 月 12-14 日). 

(16) 杉原 健太, Sitompul Yos, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 
"マルチフェーズフィールド法を用いた気泡流動解析への PID 制御の適用", 
日本原子力学会 2025 年春の年会, (online, 日本, 2025 年 3 月 12-14 日). 

(17) Sitompul Yos, Sugihara Kenta, Watanabe Seiya, Idomura Yasuhiro, 
"Validation of a two-phase Lattice Boltzmann Method with local mesh refinement for 
gas entrainment simulation in fast reactors", 
日本原子力学会 2025 年春の年会, (online, 日本, 2025 年 3 月 12-14 日). 

(18) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"高分解能測定とシミュレーションの相補的利用による XANES の新展開; 黒雲母風化

反応の解明", 
日本地球惑星科学連合 2024 年大会(JpGU Meeting 2024), (千葉, 日本, 2024 年 5 月 26-
31 日). 
 

【AI・DX 基盤技術開発室】 
＜国際会議＞ 

(1) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki,  
"Self learning path integral hybrid Monte Carlo with mixed potentials",  
ACS on Campus, (Tokyo, Japan, May. 15, 2024). 

(2) Kobayashi Keita, Yamaguchi Akiko, Okumura Masahiko, 
"Machine learning molecular dynamics study of hydrated kaolinite under high 
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pressure", 
61st Annual Meeting of The Clay Minerals Society, (Honolulu, U.S.A., Jun. 03-06, 
2024). 

(3) Hiraguchi Atsuki, Zheng Xiaojin, Underwood Thomas. R, Kobayashi Keita, 
Yamaguchi Akiko, Itakura Mitsuhiro, Machida Masahiko, Rosso Kevin. M., Bourg 
Ian. C, Okumura Masahiko, 
"Large-scale molecular dynamics simulations of cesium diffusion in systems with clay 
particles and water molecules", 
61st Annual Meeting of The Clay Minerals Society, (Honolulu, U.S.A., Jun. 03-06, 
2024). 

(4) Okumura Masahiko, Kobayashi Keita, 
"Molecular dynamics study of ice in/on kaolinite under extreme conditions",  
61st Annual Meeting of The Clay Minerals Society, (Honolulu, U.S.A., Jun. 03-06, 
2024). 

(5) Yamaguchi Akiko, Takahashi Yoshio, Okumura Masahiko, 
"Advancing understanding of biotite weathering reactions; XAFS and ab initio 
simulation insights", 
61st Annual Meeting of The Clay Minerals Society, (Honolulu, U.S.A., Jun. 03-06, 
2024). 

(6) Okumura Masahiko, 
"Machine learning molecular dynamics simulations; An Application of machine 
learning for material science", 
51st IEEE International Conference on Plasma Science & 4th Asia-Pacific 
Conference on Plasma and Terahertz Science (ICOPS & APCOPTS 2024), (Beijing, 
China, Jun. 16-20, 2024). 

(7) Yamaguchi Akiko, Takahashi Yoshio, Okumura Masahiko, 
"Oxidation of iron in mica induced by weathering investigated by HERFD-XANES 
measurements and ab initio calculations", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2024), (Chicago, U.S.A., Aug. 18-23, 2024). 

(8) Takahashi Yoshio, Yamaguchi Akiko, Yomogida Takumi, 
"Contribution of environmental radiochemistry to geochemistry", 
Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2024), (Chicago, U.S.A., Aug. 18-23, 2024). 

(9) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Inclusion of nuclear quantum effects in water from room temperature to sub- and 
supercritical conditions", 
60th Symposium on Theoretical Chemistry 2024, (Braunschweig, Germany, Sep. 02-
06, 2024). 

(10) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
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"Accelerating the study of nuclear quantum effects in water with self-learning path 
integral Monte Carlo", 
Current and Future Computational Approaches to Quantum Many-Body Systems 
2024 (CompQMB2024), (Kashiwa, Japan, Sep. 24-27, 2024). 

(11) Matsukawa Yoshitaka, Fujieda Hideto, Muta Hiroaki, Nakamori Fumihiro, 
Yamaguchi Masatake, Kasada Ryuta, Yoshida Kenta, Yabuuchi Kiyohiro, Endo 
Minako, Yuya Hideki, 
"Dissolution temperature of Ni-Si-Mn precipitates in steels; When they became 
compounds", 
Nuclear Materials conference 2024 (NuMat 2024), (Singapore, Singapore, Oct. 14-17, 
2024). 

(12) Nakamura Hiroki, Machida Masahiko, 
"Exploring magnetic order in actinide dioxides using adiabatic connection fluctuation 
dissipation theory", 
Nuclear Materials conference 2024 (NuMat 2024), (Singapore, Singapore, Oct. 14-17, 
2024). 

(13) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Sub- and supercritical water structure calculated using the self-learning path 
integral hybrid Monte Carlo method", 
11th Triennial Congress of the International Society for Theoretical Chemical Physics, 
(Qingdao, China, Oct. 13-18, 2024). 

(14) Okumura Masahiko, 
"Molecular dynamics simulation study of amorphous ice covering interstellar dust", 
Symposium on Next Generation Astrochemistry, (Tokyo, Japan, Nov. 19-22, 2024). 

(15) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Studying nuclear quantum effects in sub- and supercritical water with the SL-
PIHMC-MIX method", 
Winter School in Theoretical Chemistry 2024; Solvation and Embedding, (Helsinki, 
Finland, Dec. 09-12, 2024). 

(16) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Extending the computational limits of path integral methods with the SL-PIHMC-
MIX method and machine learned potentials", 
International Workshop on Massively Parallel Programming for Quantum Chemistry 
and Physics (MPQCP 2025), (Kobe, Japan, Jan. 21-22, 2025). 

(17) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Nuclear quantum effects in sub- and supercritical water investigated at ab initio 
level with SL-PIHMC-MIX", 
7th R-CCS International Symposium (RCCS-IS7), (Kobe, Japan, Jan. 23-24, 2025). 
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(18) Okumura Masahiko, 
"Machine learning molecular dynamics; Basics and applications", 
International Conference on High Performance Computing in Asia-Pacific Region 
(HPC ASIA 2025), (Hsinchu, Taiwan, Feb. 19-21, 2025). 

(19) Hiraguchi Atsuki, Zheng Xiaojin., Underwood Thomas. R., Kobayashi Keita, 
Yamaguchi Akiko, Itakura Mitsuhiro, Machida Masahiko, Rosso K. M., Bourg I. C., 
Okumura Masahiko, 
"Free energy landscapes of cesium adsorption from mesopore to the interlayer of 
montmorillonite; Classical molecular dynamics simulation studies", 
American Chemical Society Meetings ¥& Expos (ACS Spring 2025), (San Diego, 
U.S.A., Mar. 23-27, 2025). 

(20) Okumura Masahiko, 
"Machine learning molecular dynamics simulations of clay minerals", 
American Chemical Society Meetings & Expos (ACS Spring 2025), (San Diego, U.S.A., 
Mar. 23-27, 2025). 

 
＜国内会議＞ 

(1) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦,  
"高分解能測定とシミュレーションの相補的利用による XANES の新展開; 黒雲母風化

反応の解明",  
日本地球惑星科学連合 2024 年大会(JpGU Meeting 2024), (千葉, 日本, 2024 年 5 月 26-
31 日). 

(2) 森山 潤一郎, 高桑 脩, 山口 正剛,  
"第一原理計算を用いた Fe-Cr-Ni 合金の水素固溶特性に対する合金成分の影響; Cr, Ni
原子の水素溶解エネルギーに対するアナジー効果",  
日本材料学会第 9 回マルチスケール材料力学シンポジウム, (長崎, 日本, 2024 年 5 月 24
日). 

(3) 奥村 雅彦,  
"統合機械学習分子動力学システムの構築",  
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 16 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2024 年 7 月 11-12 日). 

(4) 平口 敦基, Zheng Xiaojin., Underwood Thomas. R., 小林 恵太, 山口 瑛子, 板倉 充洋, 
町田 昌彦, Rosso Kevin. M., Bourg Ian. C., 奥村 雅彦, 
"分子動力学シミュレーションを用いた粘土鉱物-水系におけるセシウム吸着拡散現象の

自由エネルギー評価", 
日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 

(5) 奥村 雅彦, 山口 瑛子, 小林 恵太, 
"機械学習分子動力学法による粘土鉱物-水分子相互作用の解析", 
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日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 
(6) 中村 博樹, 小林 恵太, 奥村 雅彦, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 渡部 雅, 加藤 正人, 

"機械学習分子動力学による二酸化プルトニウムの物性評価", 
日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 

(7) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"XANES の実験とシミュレーションの相補的利用による黒雲母風化素過程の解明", 
日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 

(8) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"XANES のシミュレーションと高分解能測定による風化黒雲母中の Fe 酸化反応の解明

", 
日本放射化学会第 68 回討論会(2024), (静岡, 日本, 2024 年 9 月 23-25 日). 

(9) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"黒雲母風化作用における素過程の解明; XANES の高分解能測定と第一原理計算の相補

的利用", 
2024 年度日本地球化学会第 71 回年会, (金沢, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(10) 高橋 嘉夫, 近藤 裕介, 吉田 舜太郎, 末岡 優里, 増田 曜子, 松井 洋平, 妹尾 啓史, 
山口 瑛子, 
"スメクタイト中の鉄の酸化還元反応が大気環境に与える影響", 
2024 年度日本地球化学会第 71 回年会, (金沢, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(11) 竹本 亜優, 大野 智洋, 河合 敬宏, 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 
"リュウグウ試料中の微量元素スペシエーション; 硫化物が支配的な古海洋での元素の

水溶解性への示唆", 
2024 年度日本地球化学会第 71 回年会, (金沢, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(12) 大野 智洋, 河合 敬宏, 竹本 亜優, 山口 瑛子, 菅 大暉, 上椙 真之, 山下 翔平, 高橋 
嘉夫, 
"多種の元素の価数分析による Ryugu 母天体中の酸化還元環境復元", 
2024 年度日本地球化学会第 71 回年会, (金沢, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(13) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Development of machine learning potentials for studying ambient and high 
temperature water", 
第 18 回分子科学討論会(京都), (京都, 日本, 2024 年 9 月 18-21 日). 

(14) Kim Minsik., 佐久間 一幸, 志風 義明, 操上 広志, 三上 智, 長尾 郁弥, 町田 昌彦, 
斎藤 公明, 
"福島における放射性物質分布調査,15; 福島第一原子力発電所事故後に整備された統合

マップデータを用いた時系列の解析;農地における除染の統計的な評価", 
日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 

(15) 小林 恵太, 中村 博樹, 奥村 雅彦, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 
"蛍石構造における比熱異常の局所秩序変数を用いた特徴づけ; 機械学習分子動力学法
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による解析", 
日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 

(16) 森山 潤一郎, 山口 正剛, 高桑 脩, 
"Fe-Cr-Ni 合金の水素固溶特性に対する合金成分の影響; Cr, Ni 原子の水素溶解エネル

ギーに対するアナジー効果の第一原理計算", 
日本鉄鋼協会 2024 年秋季大会(第 188 回), (豊中, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(17) 山口 正剛, 海老原 健一, 板倉 充洋, 都留 智仁, 
"水素による粒界凝集エネルギー低下に対する偏析元素影響の定量的評価法", 
日本鉄鋼協会 2024 年秋季大会(第 188 回), (豊中, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(18) 松川 義孝, 藤枝 秀斗, 寺尾 公志, 連川 貞弘, 牟田 浩明, 中森 文博, 笠田 竜太, 吉
田 健太, 佐藤 充孝, 薮内 聖晧, 山口 正剛, 遠藤 美奈子, 熊野 秀樹, 
"軽水炉圧力容器の寿命予測と延命処理について,2; Ni-Si-Mn 析出物に関する状態図の

現状と課題", 
日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 

(19) 藤枝 秀斗, 松川 義孝, 連川 貞弘, 渡邊 大樹, 牟田 浩明, 山口 正剛, 笠田 竜太, 吉
田 健太, 佐藤 充孝, 薮内 聖皓, 遠藤 美奈子, 熊野 秀樹, 
"bcc 鉄におけるΓ₂相 Ni₃SiMn₂の再固溶温度の調査", 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会, (豊中, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(20) 伊東 祐斗, 江草 大佑, 山口 正剛, 阿部 英司, 
"計算科学による hcp 金属結晶キンク発現機構の解明", 
日本金属学会 2024 年秋期(第 175 回)講演大会, (豊中, 日本, 2024 年 9 月 18-20 日). 

(21) Kim Minsik., 吉村 和也, 佐久間 一幸, Malins Alex., 阿部 智久, 中間 茂雄, 町田 昌
彦, 斎藤 公明, 長谷川 幸弘, 柳 秀明, 
"3D-ADRES による詳細な環境モデルを用いたシミュレーション解析; 除染活動・耕作

による空間線量率低減効果の予測(その 2)", 
第 13 回環境放射能除染研究発表会, (いわき, 日本, 2024 年 9 月 4-5 日). 

(22) 古立 直也, 柳 秀明, 吉田 亨, 山田 進, 長谷川 幸弘, 町田 昌彦, 
"機械学習技術により推定された放射線源に対する線源対策最適化手法の開発", 
日本原子力学会 2024 年秋の大会, (仙台, 日本, 2024 年 9 月 11-13 日). 

(23) Shiga Motoyuki, 
"Quantum molecular dynamics with neural network potentials", 
令和 6 年度化学系学協会東北大会, (秋田, 日本, 2024 月 9 月 14-15 日). 

(24) 平口 敦基, 
"トポロジカルデータ解析を用いた格子ゲージ理論の閉じ込めの研究", 
京都大学基礎物理学研究所研究会「熱場の量子論とその応用」, (京都, 日本, 2024 年 9
月 9-11 日). 

(25) 奥村 雅彦, 
"機械学習分子動力学法; 基礎と応用", 
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集積回路研究会(ICD), (金沢, 日本, 2024 年 9 月 26-27 日). 
(26) 山口 正剛, 都留 智仁, 海老原 健一, 板倉 充洋, 

"アルミニウム合金中整合非整合界面の水素トラップと剥離の第一原理計算", 
軽金属学会第 147 回秋期大会, (太田, 日本, 2024 年 11 月 8-10 日). 

(27) 海老原 健一, 藤原 比呂, 清水 一行, 山口 正剛, 戸田 裕之, 
"Al-Zn-Mg 合金中の第二相粒子への水素侵入による水素脆化抑制に関する数値的考察", 
軽金属学会第 147 回秋期大会, (太田, 日本, 2024 年 11 月 8-10 日). 

(28) 山田 進, 
"観測した空間線量値から放射線源を逆推定する機械学習技術の研究開発", 
第 18 回放射線計測フォーラム福島, (東京, 日本, 2024 年 11 月 15 日). 

(29) 小林 恵太, 中村 博樹, 奥村 雅彦, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 
"機械学習分子動力学法を用いた蛍石構造における高温比熱異常の解析", 
第 38 回分子シミュレーション討論会, (姫路, 日本, 2024 年 12 月 2-4 日). 

(30) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Finding the best functional for modelling sub- and supercritical water with SL-
PIHMC-MIX", 
 第 38 回分子シミュレーション討論会, (姫路, 日本, 2024 年 12 月 2-4 日). 

(31) Shiga Motoyuki, 
"Hydrogenomics x machine learning potentials", 
第 34 回日本 MRS 年次大会 , (横浜, 日本, 2024 年 12 月 16-18 日). 

(32) 山口 瑛子, 奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 
"ラジウムの水和構造および粘土鉱物吸着構造の解明", 
第 38 回日本放射光学会年会・放射光科学合同シンポジウム, (つくば, 日本, 2025 年 1 月

10-12 日). 
(33) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 

"セシウムの粘土鉱物吸着反応における吸着サイトの変化と結合性の評価", 
日本原子力学会 2025 年春の年会, (online, 日本, 2025 年 3 月 12-14 日). 

(34) 海老原 健一, 山口 正剛, 板倉 充洋, 
"ひずみ誘起空孔を含む純鉄の水素昇温脱離スペクトルの改良モデルによる再現", 
日本鉄鋼協会 2025 年春季大会(第 189 回), (八王子, 日本, 2025 年 3 月 8-10 日). 

(35) Kobayashi Keita, 
"Machine-learning molecular dynamics of ThO2", 
37th CCSE Workshop "New Developments in Computational Science Research on 
Nuclear Fuel Materials", (online, 日本, 2025 年 3 月 25 日). 

(36) Nakamura Hiroki, 
"First-principles calculation and machine learning molecular dynamics for plutonium 
dioxide", 
37th CCSE Workshop "New Developments in Computational Science Research on 
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Nuclear Fuel Materials", (online, 日本,2025 年 3 月 25 日). 
(37) 平口 敦基, Zheng Xiaojin., Underwood Thomas. R., 小林 恵太, 山口 瑛子, 板倉 充洋, 

町田 昌彦, Rosso K. M., Bourg I. C., 奥村 雅彦, 
"古典分子動力学シミュレーションを用いたモンモリロナイト層間におけるセシウムイ

オンとナトリウムイオンの拡散挙動差の解析", 
日本原子力学会 2025 年春の年会, (online, 日本, 2025 年 3 月 12-14 日). 

(38) Thomsen Bo., Shiga Motoyuki, 
"Simulating nuclear quantum effects in water isotopologues using path integral 
molecular dynamics and related methods", 
日本原子力学会 2025 年春の年会, (online, 日本, 2025 年 3 月 12-14 日). 

(39) 山田 進, 
"GPU システム上での LOBPCG 法を用いた大規模固有値計算", 
情報処理学会第 198 回ハイパフォーマンスコンピューティング研究発表会, (札幌, 日本, 
2025 年 3 月 17-19 日). 

(40) 山口 正剛, 海老原 健一, 板倉 充洋, 
"鉄刃状転位芯の水素トラップエネルギーの第一原理計算", 
日本鉄鋼協会 2025 年春季大会(第 189 回), (八王子, 日本, 2025 年 3 月 8-10 日). 

(41) 奥村 雅彦, 
"分子動力学法による星間塵表面アモルファス氷生成シミュレーション", 
学術変革領域研究(A)「次世代アストロケミストリー; 素過程理解に基づく学理の再構築」

第 5 回領域全体集会, (札幌, 日本, 2025 年 3 月 3 日). 
(42) 佐々 成正, 

"ある 4 波方程式の解について", 
応用数理学会第 21 回研究部会連合発表会, (岡山市, 日本, 2025 年 3 月 5-7 日). 

(43) 板倉 充洋, 
"マルチカノニカル法によるレアイベント発見手法の開発", 
日本原子力学会 2025 年春の年会, (online, 日本, 2025 年 3 月 12-14 日). 
 

【システム計算科学センター】 
＜国内会議＞ 

(1) 藤堂 泰, Wang Hao, 關 良輔, Wang Jialei, Wei Shizhao., 井戸村 泰宏, 
"ジャイロ運動論的電磁流体力学ハイブリッドシミュレーションモデルの検証", 
日本物理学会 2024 年春季大会, (online, 日本, 2024 年 3 月 18-21 日). 

(2) 井戸村 泰宏, 
"水素同位体混合現象の full-f ジャイロ運動論シミュレーション", 
第 41 回プラズマ・核融合学会年会, (東京, 日本, 2024 年 11 月 17-20 日). 

(3) 町田 昌彦, 
"原子力研究開発分野における DX と JAEA の取組み; 廃炉に役立つ DX 技術とは?", 
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1F DX EXPO2025, (大熊, 日本, 2025 年 2 月 25 日-27 日). 
 

＜国際会議＞ 
(1) Idomura Yasuhiro, 

"Full-f gyrokinetic simulations of hydrogen isotope mixing phenomena", 
US-Japan Joint Institute Fusion Theory (JIFT) Collaboration Meeting on Exascale 
Computing, (Princeton, U.S.A., Feb. 28, 2025). 

 
33．．技技術術雑雑誌誌・・研研究究報報告告書書・・技技術術報報告告書書等等ででのの発発表表  

(1) システム計算科学センター, 
“令和 5 年度計算科学技術研究実績評価報告”, 
JAEA-Evaluation 2024-001, 40p. (2024) 

(2) 高性能計算技術利用推進室, 
“令和 5 年度大型計算機システム利用による研究成果報告集”, 
JAEA-Review 2024-044, 121p. (2025) 

(3) 高久 雄飛, 掛札 豊和, 矢城 重夫, 木村 英雄, 久野 哲也, 
“一般情報システムのクラウド移行報告書”, 
JAEA-Testing 2024-006, 31p. (2025) 

 
44..  メメデディィアアへへのの情情報報発発信信及及びび新新聞聞報報道道等等 

(1) 中尾 淳（京都府立大学），奥村 雅彦（システム計算科学センター） 
壊れかけの雲母がセシウムを捕まえる仕組みを解明（2024/7/31） 

(2) 青柳 登、池田 篤史（先端基礎研究センター）、元川 竜平、上田 祐生（物質科学研

究センター）、奥村 雅彦（システム計算科学センター）、蓬田 匠（安全研究センター/
原子力基礎工学研究センター）、斉藤 拓巳（東京大学大学院工学系研究科）、西辻 祥
太郎（山形大学工学部）、田口 富嗣（量子科学技術研究開発機構）、佐﨑 元（北海道

大学低温科学研究所） 
中性子線とナノテクノロジーを武器に「悪魔のつくった表面」を制御する 
―セラミックスの製造技術の課題を克服し、排ガス浄化触媒に新しい未来を！ ―
（2024/6/12） 

(3) 永井 佑紀（東京大学情報基盤センター学際情報科学研究部門）、岩﨑 祐昂（物質・

材料研究機構ナノアーキテクトニクス材料研究センター）、北原 功一（防衛大学校電

気情報学群機能材料工学科）、木村 薫、高際 良樹（物質・材料研究機構）、志賀 基
之（システム計算科学センター） 
６次元の揺らぎがもたらす準結晶の奇妙な物性 
―機械学習分子運動力学シミュレーションで解明―（2024/5/14） 
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55..  研研究究発発表表会会等等のの開開催催  
(1) CCSE セミナー「デジタルツインの研究開発動向と製造業への応用」 

2024/10/31 開催 
(2) 第 37 回 CCSE ワークショップ「核燃料物質の計算科学研究の新展開」 

2025/3/25 開催 
 

66．．受受賞賞等等  
(1) 第 35 期可視化情報学会 学会賞（論文賞） 

河村 拓馬、長谷川 雄太 
（第 52 回可視化情報シンポジウム、2024 年 7 月 21 日） 

(2) 日本保健物理学会 2023 年度 論文賞 
斎藤 公明、三上 智、木名瀬 栄、佐藤 哲郎、眞田 幸尚 
（日本保健物理学会、2024 年 7 月 27 日） 

 
77．．特特許許等等のの状状況況  

(1)特許の出願及び登録 
出願：観測点決定装置及び観測点決定方法（町田 昌彦） 
   特願 2022-083280（2024 年 12 月 16 日） 
出願：アルミニウム合金材およびアルミニウム合金材の水素脆化防止剤（山口 正剛） 
   特願 2024-197120（2025 年 02 月 12 日） 
 
(2) 成果の活用（利用許諾）による収入 

件名（成果の内容） 契約先 
（販売者） 

権利／契約種別 今年度収入額 

並列分子動力学ステンシ

ル 他 2 件 
株式会社 JSOL プログラム著作権／

利用許諾 
2,684,020 円 

 
88．．外外部部資資金金のの獲獲得得にに関関連連すするる事事項項  

室 予算額（千円）（件数） 科研費（代表） 科研費（分担） 

HPC・DX 基盤技術開発室 43,721（ 8） 6（うち新規 3） 0 

AI・DX 基盤技術開発室 219,529（11） 7（うち新規 2） 0 

システム計算科学センター （ 0） 0 0 

合計 263,250（19） 13（うち新規 5） 0 

 
【HPC・DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県） 

33,910 千円（受託研究） 
(2) 【新規】流体解析の In-Situ ステアリング技術の開発（荏原製作所）1,911 千円（受託研

- 65 -

JAEA-Evaluation 2026-005



究） 
(3) 【新規】GPU スーパーコンピュータを用いた 1m 解像度リアルタイム風況デジタルツ

イン（日本学術振興会：科研費（基盤 B））2,700 千円 
(4) 【継続】ハイブリッド混合精度処理によるエクサスケール反復解法ライブラリの開発

（日本学術振興会：科研費（基盤 C））1,000 千円 
(5) 【継続】大域的 5 次元第一原理モデルのエクサスケール乱流計算による水素同位体混合

現象の解明（日本学術振興会：科研費（基盤 C））1,100 千円 
(6) 【継続】大規模アンサンブル計算における統計量のリアルタイム In-Situ 可視化（日本

学術振興会：科研費（基盤 C））400 千円 
(7) 【新規】GPU スパコンを用いた原子力気液二相流解析に適した新たな界面モデルの開

発（日本学術振興会：科研費（基盤 C））1,100 千円 
(8) 【新規】GPU スパコンを用いた都市風況 LES に対するアンサンブルデータ同化の高速

化技術の開発（日本学術振興会：科研費（若手研究））1,600 千円 
 

【AI・DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】令和 5 年度開始廃炉・汚染水・処理水対策事業費補助金（原子炉建屋内の環境

改善のための技術の開発（被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の高性

能化開発））（資源エネルギー庁） 162,780 千円（分担）（受託研究） 
(2) 【継続】「ナノ～マクロを繋ぐトモグラフィー：界面の半自発的剥離」、「界面のナノスケ

ール・イメージベース計算物理解析」（科学技術振興機構：CREST）10,677 千円（分担）

（受託研究） 
(3) 【継続】令和 5 年度高レベル放射性廃棄物等の地層処分に関する技術開発事業「地層処

分安全評価確証技術開発（核種移行総合評価技術開発）」（資源エネルギー庁）12,000 千

円（分担）（受託研究） 
(4) 【新規】原子力施設等防災対策等委託費（高分解能被ばく評価手法の整備）（原子力規制

庁）（受託研究）24,842 千円 
(5) 【継続】量子多体問題に表れる固有値計算に対する高速化・高精度化手法の研究開発（日

本学術振興会：科研費（基盤 C））1,400 千円 
(6) 【新規】核燃料物質に特化した機械学習分子動力学法の開発（日本学術振興会：科研費

（基盤 C））400 千円 
(7) 【継続】機械学習分子動力学法による星間塵表面モデルの作成と検証（日本学術振興会：

科研費（学術変革領域研究（A））2,230 千円 
(8) 【継続】XANES とシミュレーションによる風化黒雲母の吸着反応の原子スケールから

の理解（日本学術振興会：科研費（若手研究））1,700 千円 
(9) 【新規】第一原理半古典分子動力学による物質中水素の量子振動スペクトル計算（日本

学術振興会：科研費（基盤 C））800 千円 
(10) 【新規】正準変換補間法の力学系への応用（日本学術振興会：科研費（基盤 C））800 千

円 
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(11) 【新規】機械学習分子動力学による珪酸カルシウム水和物細孔中の水・イオンの輸送現

象の解明（日本学術振興会：科研費（基盤 C））1,900 千円 
 
99．．産産学学官官ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項  

室 共同研究 委託研究 受託研究 研究協定 
HPC･DX 基盤技術開発室 4 0 2 0 
AI･DX 基盤技術開発室 7 0 2 0 
高性能計算技術利用推進室 0 1 0 0 
システム計算科学センター 0 0 0 1 

合計 11 1 4 1 
 

●共同研究  
【HPC･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】広域気象場－局所風況観測－局所風況解析を連携したリアルタイム風況予測に

関する研究（防災科学技術研究所、東京工業大学） 
(2) 【継続】GPU スーパーコンピュータ向け大規模数値流体力学シミュレーションに関する

研究（東京大学、東京工業大学） 
(3) 【継続】大規模シミュレーションに対する In-Situ 情報可視化技術に関する研究（京都

大学、神戸大学） 
(4) 【継続】大規模並列行列計算ライブラリの研究開発（理化学研究所） 

 
【AI･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】水を反応場とするグリーンケミストリーの計算化学に関する研究（東京大学） 
(2) 【継続】機械学習分子動力学法を用いた天然変性ペプチドの物性評価研究（量子科学技

術研究開発機構） 
(3) 【継続】機械学習分子動力学法を用いた金属材料の物性評価研究（産業技術短期大学） 
(4) 【継続】核分裂生成析出物（Pd-Rh-Ru 系合金）の水素吸蔵等の機能に関する計算科学研

究（東京都市大学） 
(5) 【継続】放射性元素の環境中動態に関する研究（東京大学、大阪大学） 
(6) 【新規】X 線イメージング法の高度化に関する研究（大阪公立大学） 
(7) 【継続】無機材料探索に向けた自己学習ハイブリッドモンテカルロ法を活用した機械学

習分子動力学シミュレーション手法の開発による原子力計算科学基盤技術の高度化（株

式会社東芝、東京大学） 
 

●委託研究 
【高性能計算技術利用推進室】 
(1) 【継続】放射線イメージングにおける機械学習の適用および信号処理手法の高度化に関

わる研究（慶応義塾大学） 
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●受託研究 
【HPC･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県）

（福島研究開発部門受託に参加） 
(2) 【新規】大規模 CFD シミュレーションの In-Situ 制御に関する研究（荏原製作所） 

 
【AI･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】令和 6 年度開始廃炉・汚染水・処理水対策事業費補助金（原子炉建屋内の環境

改善のための技術開発（被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の高機能

化開発））に係る補助事業（資源エネルギー庁） 
(2) 【継続】令和 6 年度高レベル放射性廃棄物等の地層処分に関する技術開発事業「地層処

分安全評価確証技術開発（核種移行総合評価技術開発）」（資源エネルギー庁） 
 

●研究協定 
【システム計算科学センター】 

(1) 【継続】「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原子力研究開発機構との間における

連携協力の推進に係る協定書」に基づく「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原

子力研究開発機構との計算科学研究協力に関する覚書」（東京大学） 
 
1100．．機機構構内内のの他他部部門門ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項  
 研究の実施にあたっては、機構としての統合効果を発揮し、研究開発を効率的･効果的に推進

する観点から、以下のとおり 30 件に及ぶ機構内連携を実施している 
【HPC･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】汚染物質拡散解析の計算技術開発（原子力科学研究所（原子力基礎工学研究セ

ンター）、原子力安全・防災研究所（安全研究センター）） 
汚染物質拡散解析に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 

(2) 【継続】多相熱流動解析の計算技術開発（原子力科学研究所（原子力基礎工学研究セン

ター）） 
多相熱流動解析に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 

(3) 【継続】ARKADIA における可視化技術開発（大洗原子力工学研究所（高速炉サイクル

研究開発センター）） 
ARKADIA における炉心解析データの高速可視化技術の開発。 

(4) 【継続】空間線量率モニタリングデータベースシステムの開発（原子力安全・防災研究

所（原子力緊急時支援・研修センター）） 
空間線量率モニタリングデータベースの構築及び解析、可視化技術の開発 

(5) 【新規】高速炉熱流動解析の計算技術開発（大洗原子力工学研究所（高速炉サイクル研

究開発センター）） 
ガス巻き込み評価に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 
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(6) 【新規】原子力施設 3 次元点群データの可視化技術開発（敦賀廃止措置実証部門（敦賀

廃止措置実証本部）） 
原子力施設 3 次元点群データの xR 可視化技術の開発 

(7) 【新規】地層処分場デジタルツインの可視化技術開発（核燃料サイクル工学研究所（環

境技術開発センター）） 
地層処分場デジタルツインの xR 可視化技術の開発 
 

【AI･DX 基盤技術開発室】 
(1) 【継続】土壌粘土鉱物への放射性セシウム吸着の解析（福島廃炉安全工学研究所（廃炉

環境国際共同研究センター）、原子力科学研究所（物質科学研究センター、先端基礎研究

センター）、核燃料サイクル工学研究所（環境技術開発センター）） 
粘土鉱物に対する吸着化学形態を量子ビームと計算科学の両面から解明する。 

(2) 【継続】河口及び沿岸でのセシウム長期輸送解析（福島廃炉安全工学研究所（廃炉環境

国際共同研究センター）、原子力科学研究所（原子力基礎工学研究センター）、東濃地科

学センター） 
福島長期環境予測に資するため、河口及び沿岸での 2/3 次元のセシウム長期輸送解析シ

ステムを開発する。 
(3) 【継続】福島第一原子力発電所港湾内放射性核種動態シミュレーション（福島廃炉安全

工学研究所（廃炉環境国際共同研究センター）） 
福島第一原子力発電所の港湾内の放射性核種の動態をシミュレーションにより評価す

る。 
(4) 【継続】ADS 材料・軽水炉新規構造材料の脆化評価（原子力科学研究所（原子力基礎工

学研究センター）） 
ADS 炉ビーム窓材料の液体金属脆化と照射脆化及び軽水炉新規構造材料について計算

科学による評価を行う。 
(5) 【継続】モニタリングデータから空間線量率変化の将来予測（福島廃炉安全工学研究所

（廃炉環境国際共同研究センター）） 
機械学習（スパースモデリング・LASSO）技術を適用 

(6) 【継続】１F 港湾・沿岸モニタリングデータからのインベントリー推定（福島廃炉安全

工学研究所（廃炉環境国際共同研究センター）） 
地理空間情報解析（ボロノイ解析やクリギング手法等）技術を適用 

(7) 【継続】ガラス状物質の構造解析（J-PARC センター） 
中性子非弾性散乱データ解釈に機械学習分子動力学法を適用 

(8) 【継続】核燃料の高温物性解析（大洗原子力工学研究所（高速炉サイクル研究開発セン

ター）） 
酸化物高温物性解析及び高温ガス炉燃料被覆材料の照射特性解析に第一原理計算及び

機械学習分子動力学法を適用 
(9) 【継続】中性子ビーム測定へのベイズ最適化の応用（J-PARC センター） 
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ベイズ最適化を用いた材料の中性子ビーム測定効率化 
(10) 【継続】環境中空間線量率 3 次元分布計算システム（3D-ADRES）の開発（福島廃炉安

全工学研究所） 
放射線輸送コード PHITS による環境中空間線量率評価のプラットフォームを構築する。 

(11) 【継続】スパースモデリングによる線源逆推定技術の開発（福島廃炉安全工学研究所） 
機械学習（スパースモデリング・LASSO）技術を適用して原子力施設における線源分布

の逆推定技術を開発する。 
(12) 【継続】原子核物理計算手法の GPU 最適化（原子力科学研究所（先端基礎研究センタ

ー）） 
CPU スパコン向けに開発されてきた原子核物理計算手法を GPU 向けに最適化する。 

(13) 【継続】機械学習による廃棄物識別技術の開発（核燃料サイクル工学研究所） 
廃棄物のマルチモーダル計測データを活用して、廃棄物を識別する機械学習技術を開発 

(14) 【継続】核燃料再処理における TRU 抽出溶媒の反応経路探索技術の開発（大洗原子力

工学研究所） 
核燃料再処理における TRU 抽出溶媒のシミュレーションにおける反応経路探索に係る

機械学習技術を開発 
(15) 【新規】事故事象解析（大洗原子力工学研究所（高速炉サイクル研究開発センター）） 

新型炉運転シミュレーションに機械学習を応用し事故につながる希少事象を抽出 
(16) 【新規】高温・高圧水の核データ解析（原子力科学研究所（原子力基礎工学研究センタ

ー）） 
炉設計に用いる高温・高圧水の核データを高精度な原子シミュレーションで取得 
 

【高性能計算技術利用推進室】 
(1) 【新規】FEMAXI-8 コードの高速化作業（原子力安全・防災研究所（安全研究センター））

並列化に必要な修正と、並列化時の動作テストを実施する。 
(2) 【新規】LOHDIM-LES の効率的流入境界処理コードの並列化作業（原子力科学研究所

（原子力基礎工学研究センター）） 
LOHDIM-LES の解析機能の効率化を図るため、レイノルズ応力のコレスキー分解に基

づき時々刻々変化する乱流変動風を効率的に生成できる流入境界処理コードの並列化

を実施する。 
(3) 【新規】誘導放射能解析コード DCHAIN-SP の並列化作業（原子力科学研究所（原子力

基礎工学研究センター）） 
DCHAIN-SP の加速器体系における残留放射能の詳細分布の評価の様な xyzメッシュで

細かく分割されてタリー領域数が多い計算部分の並列化を実施する。 
(4) 【新規】三次元二流体解析コード ACE-3D の 3 方向の並列化作業（原子力科学研究所

（原子力基礎工学研究センター）） 
ACE-3D コードの x 方向及び y 方向への MPI 並列化を行い、3 方向（x,y,z）への任意の

並列数による MPI 並列解析が可能となるようコードの改良を実施する。 
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(5) 【新規】PHITS ユーザ入力支援ソフト PHITS-PAD の開発（原子力科学研究所（原子力

基礎工学研究センター）） 
PHITS の入力ファイル作成を支援するためのテキストエディタ PHITS-PAD のヘルプ

機能を開発する。 
(6) 【新規】MicroAVS による ACE-3D 用可視化用ソフトウエの開発（原子力科学研究所（原

子力基礎工学研究センター）） 
ACE-3D の出力結果を Micro-AVS を用いてコンターで可視化する際に、格子間につい

て補間なしでコンターを作図できるプログラムを開発する。 
(7) 【新規】汎用非線形構造解析プログラムの開発整備（大洗原子力工学研究所（高速炉サ

イクル研究開発センター）） 
スパコンでの大型炉心の構造計算に向け、FINAS ソルバの高速化及び拡張書式を使用

した場合のリスタート機能を開発する。 
 
1111．．国国際際協協力力  

国際協力の一覧を以下に示す（件数：2 件）。 
(1) 【継続】原子力・代替エネルギー庁（CEA）：仏国 

“フランス原子力庁と日本原子力研究開発機構との原子力研究開発分野における協力に

関するフレームワーク協定”（この協定中の一つのテーマとして計算科学が位置づけられ

ている） 
（2006 年度～2031 年 12 月 12 日） 

(2) 【継続】国際原子力機関（IAEA） 
“国際協力研究事業（食糧・農業に影響を及ぼす原子力災害への対策）「食糧・農業モ

ニタリングデータの収集、管理および提供のためのソフトウェアプラットフォームの研

究開発」”（IAEA 主導のもと 10 ヶ国が参加） 
（2013 年度～2024 年 7 月 8 日） 
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付録 3 

 

令和 5 年度計算科学技術研究実績 
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令令和和 55 年年度度  計計算算科科学学技技術術研研究究実実績績  
 
11．．査査読読有有りり研研究究論論文文、、査査読読有有りり会会議議論論文文等等  

室 査読有り研究論文 査読有り会議論文 合計 
高度計算機技術開発室 4 0 4 
シミュレーション技術開発室 25 1 26 
システム計算科学センター 1 1 2 

合計 30 2 32 
 

【高度計算機技術開発室】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) Idomura Yasuhiro, Dif-Pradalier Guillhem, Garbet Xavier, Sarazin Yanick, Tore 
Supra Teams, 
"Full-f gyrokinetic simulations of ohmic L-mode plasmas in linear and saturated 
ohmic confinement regimes", 
Physics of Plasmas, Vol.30, No.4, pp.042508_1-042508_18 (2023). 

(2) Watanabe Seiya, Kawahara Jun, Aoki Takayuki, Sugihara Kenta, Takase Shinsuke, 
Moriguchi Shuji, Hashimoto Hirotada, 
"Free-surface flow simulations with floating objects using lattice Boltzmann method", 
Engineering Applications of Computational Fluid Mechanics, Vol.17, No.1, 
pp.2211143_1-2211143_23 (2023). 

(3) Kawamura Takuma, Hasegawa Yuta, Idomura Yasuhiro, 
"Interactive steering on in situ particle-based volume rendering framework", 
Journal of Visualization, Vol.27, No.1, pp.89-107 (2024). 

(4) Hasegawa Yuta, Onodera Naoyuki, Asahi Yuichi, Ina Takuya, Imamura Toshiyuki, 
Idomura Yasuhiro, 
"Continuous data assimilation of large eddy simulation by lattice Boltzmann method 
and local ensemble transform Kalman filter (LBM-LETKF)", 
Fluid Dynamics Research, Vol.55, No.6, pp.065501_1-065501_25 (2023). 
 

＜査読無し会議論文＞ 
(1) 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 長谷川 雄太, 朝比 祐一, 稲垣 厚至, 下瀬 健一, 平野 洪

賓, 
"アンサンブルカルマンフィルタを用いた都市風況解析のためのパラメータ最適化", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 28 回計算工学講演会", Vol.28, 4p. (2023). 

(2) Idomura Yasuhiro, 
"Isotope and plasma size scaling in ion temperature gradient driven turbulence", 
Europhysics Conference Abstracts (Internet), "47th European Physical Society 
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Conference on Plasma Physics (EPS 2021)", Vol.45A, 4p. (2021). 
 

【シミュレーション技術開発室】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) Suzudo Tomoaki, Ebihara Kenichi, Tsuru Tomohito, Mori Hideki, 
"Emergence of crack tip plasticity in semi-brittle α-Fe", 
Journal of Applied Physics, Vol.135, No.7, pp.075102_1-075102_7 (2024). 

(2) 鈴土 知明, 海老原 健一, 都留 智仁, 森 英喜, 
"機械学習ポテンシャルを用いた BCC 鉄へき開の大規模原子シミュレーション", 
材料, Vol.73, No.2, pp.129-135 (2024). 

(3) 小林 恵太, 中村 博樹, 板倉 充洋, 町田 昌彦, 奥村 雅彦, 
"機械学習分子動力学法による核燃料物質の高温物性評価", 
まてりあ, Vol.62, No.3, pp.175-181 (2023). 

(4) Nagai Yuki, Tanaka Akinori, Tomiya Akio, 
"Self-learning Monte Carlo for non-Abelian gauge theory with dynamical fermions", 
Physical Review D, Vol.107, No.5, pp.054501_1-054501_16 (2023). 

(5) Ebihara Kenichi, Sekine Daiki, Sakiyama Yuji, Takahashi Jun, Takai Kenichi, 
Omura Tomohiko, 
"Numerical interpretation of thermal desorption spectra of hydrogen from high-
carbon ferrite-austenite dual-phase steel", 
International Journal of Hydrogen Energy, Vol.48, No.79, pp.30949-30962 (2023). 

(6) 山田 進, 町田 昌彦, 有川 太郎, 
"シルトフェンスによる懸濁粒子の水底堆積促進効果; シミュレーションによる矩形開

水路での放射性物質の拡散抑制評価", 
日本原子力学会和文論文誌, Vol.22, No.2, pp.73-86 (2023). 

(7) Shi Wei, Machida Masahiko, Yamada Susumu, Yoshida Toru, Hasegawa Yukihiro, 
Okamoto Koji, 
"LASSO reconstruction scheme for radioactive source distributions inside reactor 
building rooms with spectral information and multi-radionuclide contaminated 
situations", 
Annals of Nuclear Energy, Vol.184, pp.109686_1-109686_12 (2023). 

(8) Shimizu Kazuyuki, Toda Hiroyuki, Fujihara Hiro, Yamaguchi Masatake, Uesugi 
Masayuki, Takeuchi Akihisa, Nishijima Masahiko, Kamada Yasuhiro, 
"Hydrogen embrittlement and its prevention in 7XXX aluminum alloys with high Zn 
concentrations", 
Corrosion, Vol.79, No.8, pp.818-830 (2023). 

(9) Shi Wei, Machida Masahiko, Yamada Susumu, Yoshida Toru, Hasegawa Yukihiro, 
Okamoto Koji, 
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"Inverse estimation scheme of radioactive source distributions inside building rooms 
based on monitoring air dose rates using LASSO; Theory and demonstration", 
Progress in Nuclear Energy, Vol.162, pp.104792_1-104792_19 (2023). 

(10) Yamaguchi Masatake, Ebihara Kenichi, Tsuru Tomohito, Itakura Mitsuhiro, 
"First-principles calculations of hydrogen trapping energy on incoherent interfaces 
of aluminum alloys", 
Materials Transactions, Vol.64, No.11, pp.2553-2559 (2023). 

(11) Tang Jianwei, Wang Yofei, Fujihara Hiro, Shimizu Kazuyuki, Hirayama Kyosuke, 
Ebihara Kenichi, Takeuchi Akihisa, Uesugi Masayuki, Toda Hiroyuki, 
"Stress corrosion cracking induced by the combination of external and internal 
hydrogen in Al-Zn-Mg-Cu alloy", 
Scripta Materialia, Vol.239, pp.115804_1-115804_5 (2024). 

(12) Kobayashi Keita, Okumura Masahiko, Nakamura Hiroki, Itakura Mitsuhiro, 
Machida Masahiko, Urata Shingo, Suzuya Kentaro, 
"Machine learning molecular dynamics reveals the structural origin of the first sharp 
diffraction peak in high-density silica glasses", 
Scientific Reports (Internet), Vol.13, pp.18721_1-18721_12 (2023). 

(13) 宇野 功一郎, 中尾 淳, 奥村 雅彦, 山口 瑛子, 小暮 敏博, 矢内 純太, 
"放射性セシウム捕捉ポテンシャルから推定される Kd 値と実測 Kd 値との誤差要因の解

明", 
日本土壌肥料学雑誌, Vol.94, No.5, pp.376-384 (2023). 

(14) Ito Yuto, Egusa Daisuke, Yamaguchi Masatake, Abe Eiji, 
"Non-stoichiometric fcc-base GdOx precipitations in a Mg-Zn-Gd alloy", 
Materials Transactions, Vol.64, No.8, pp.2022-2025 (2023). 

(15) 比嘉 良太, 藤原 比呂, 戸田 裕之, 小林 正和, 海老原 健一, 竹内 晃久, 
"Al-Zn-Mg 合金における水素脆化発生挙動のマルチモーダル 3D イメージベース解析", 
軽金属, Vol.73, No.11, pp.530-536 (2023). 

(16) Moriyama Junichiro, Takakuwa Osamu, Yamaguchi Masatake, Ogawa Yuhei, 
Tsuzaki Kaneaki, 
"The Contribution of Cr and Ni to hydrogen absorption energy in Fe-Cr-Ni austenitic 
systems; A First-principles study", 
Computational Materials Science, Vol.232, pp.112650_1-112650_11 (2024). 

(17) Kim Minsik, Malins Alex, 町田 昌彦, 吉村 和也, 斎藤 公明, 吉田 浩子, 
"福島県木造家屋内外の空間線量率の分布調査; 線量低減係数の実態", 
日本原子力学会和文論文誌(インターネット), Vol.22, No.4, pp.156-169 (2023). 

(18) 志賀 基之, Thomsen Bo, 永井 佑紀, 
"ソフトウェア紹介「PIMD」", 
アンサンブル, Vol.25, No.4, pp.303-310 (2023). 
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(19) Shiga Motoyuki, Thomsen Bo, Kimizuka Hajime, 
"Inelastic neutron scattering of hydrogen in palladium studied by semiclassical 
dynamics", 
Physical Review B, Vol.109, No.5, pp.054303_1-054303_12 (2024). 

(20) Urakawa Yutaka, Egusa Daisuke, Itakura Mitsuhiro, Abe Eiji, 
"Anomalous local lattice softening around kink boundaries in a mille-feuille 
structured dilute Mg-Zn-Y Alloy", 
Materials Transactions, Vol.64, No.5, pp.1065-1071 (2023). 

(21) Itakura Mitsuhiro, Yamaguchi Masatake, Egusa Daisuke, Abe Eiji, 
"DFT calculation of high-angle kink boundary in 18R-LPSO alloy", 
Materials Transactions, Vol.64, No.4, pp.813-816 (2023). 

(22) Kwon Hyukjoon, Shiga Motoyuki, Kimizuka Hajime, Oda Takuji, 
"Accurate description of hydrogen diffusivity in bcc metals using machine-learning 
moment tensor potentials and path-integral methods", 
Acta Materialia, Vol.247, pp.118739_1-118739_11 (2023). 

(23) Yamaguchi Akiko, Kurihara Yuichi, Nagata Kojiro, Tanaka Kazuya, Higaki Shogo, 
Kobayashi Toru, Tanida Hajime, Ohara Yoshiyuki, Yokoyama Keiichi, Yaita Tsuyoshi, 
Yoshimura Takashi, Okumura Masahiko, Takahashi Yoshio, 
"Molecular geochemistry of radium; A key to understanding cation adsorption 
reaction on clay minerals", 
Journal of Colloid and Interface Science, Vol.661, pp.317-332 (2024). 

(24) Miyazaki Hidetoshi, Akatsuka Tatsuyoshi, Kimura Koji, Egusa Daisuke, Sato Yohei, 
Itakura Mitsuhiro, Takagi Yasumasa, Yasui Akira, Ozawa Kenichi, Mase Kazuhiko, 
Tokunaga Toko, Hayashi Koichi, Hagihara Koji, Abe Eiji, 
"Investigation of the electronic structure of the Mg99.2Zn0.2Y0.6 alloy using X-ray 
photoelectron spectroscopy", 
Materials Transactions, Vol.64, No.6, pp.1194-1198 (2023). 

(25) Sato Yohei, Egusa Daisuke, Miyazaki Hidetoshi, Kimura Koji, Itakura Mitsuhiro, 
Terauchi Masami, Abe Eiji, 
"STEM-EELS/EDS chemical analysis of solute clusters in a dilute mille-feuille-type 
Mg-Zn-Y alloy", 
Materials Transactions, Vol.64, No.5, pp.950-954 (2023). 
 

＜査読無し研究論文＞ 
(1) 町田 昌彦, 山田 進, Kim Minsik, 奥村 雅彦, 宮村 浩子, 志風 義明, 佐藤 朋樹, 沼田 

良明, 飛田 康弘, 山口 隆司, 鈴木 政浩, 岡本 孝司, Shi Wei, 吉田 亨, 古立 直也, 柳 
秀明, 長谷川 幸弘, 
"1F 廃炉に向けた放射線源逆推定及び線源対策に係るデジタル技術の研究開発; 3D-
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ADRES-Indoor:デジタル技術を集約するプラットフォームの現状紹介", 
RIST News, No.69, pp.2-18 (2023). 

(2) 山口 正剛, 
"液体金属脆化の元素選択性と脆化メカニズム; 第一原理計算", 
まてりあ, Vol.62, No.10, pp.646-651 (2023). 

(3) 山口 瑛子, 奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 
"水に溶けたラジウムを分子レベルで初観測", 
Isotope News, No.789, pp.20-23 (2023). 

(4) 山口 瑛子, 
"分子レベルの情報に基づいたラジウムの環境挙動解明", 
放射化学, No.47, pp.41-42 (2023). 
 

＜査読有り会議論文＞ 
(1) Shi Wei, Machida Masahiko, Yamada Susumu, Yoshida Toru, Hasegawa Yukihiro, 

Okamoto Koji, 
"LASSO reconstruction scheme to predict radioactive source distributions inside 
reactor building rooms; Theory & demonstration", 
Proceedings of Waste Management Symposia 2023 (WM2023) (Internet), "Waste 
Management Symposia 2023 (WM2023)", 8p. (2023). 
 

【システム計算科学センター】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) 町田 昌彦, 岩田 亜矢子, 山田 進, 乙坂 重嘉, 小林 卓也, 船坂 英之, 森田 貴己, 
"福島第一原発港湾から流出した放射性ストロンチウム 90Sr(89Sr)量の経時変化の推定;
原発事故から 2022 年 3 月までの流出量変化の分析と福島沿岸および沖合への環境影響

評価", 
日本原子力学会和文論文誌(インターネット), Vol.22, No.4, pp.119-139 (2023). 
 

＜査読有り会議論文＞ 
(1) Machida Masahiko, Shi Wei, Yamada Susumu, Miyamura Hiroko, Yoshida Toru, 

Hasegawa Yukihiro, Okamoto Koji, Aoki Yuto, Ito Rintaro, Yamaguchi Takashi, 
Suzuki Masahiro, 
"LASSO reconstruction scheme to predict radioactive source distributions inside 
reactor building rooms; Practical applications", 
Proceedings of Waste Management Symposia 2023 (WM2023) (Internet), "Waste 
Management Symposia 2023 (WM2023)", 11p. (2023). 
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22．．国国際際会会議議、、国国内内会会議議ででのの発発表表等等  
【高度計算機技術開発室】 

＜国際会議＞ 
(1) Asahi Yuichi, Hasegawa Yuta, Onodera Naoyuki, Shimokawabe Takashi, Shiba 

Hayato, Idomura Yasuhiro, 
"Generating observation guided ensembles for data assimilation with denoising 
diffusion probabilistic model", 
40th International Conference on Machine Learning (ICML 2023), (Honolulu, U.S.A., 
Jul. 21-27, 2023). 

(2) Hasegawa Yuta, 
"Panel on high performance computing; Exascale CFD plan in JAEA-CCSE: Towards 
digital twin of urban wind environment", 
20th International Topical Meeting on Nuclear Reactor Thermal Hydraulics 
(NURETH-20), (Washington, D.C., U.S.A., Aug. 20-25, 2023). 

(3) Asahi Yuichi, Hasegawa Yuta, Padioleau Thomas, Millan Aymeric, Bigot Julien, 
Grandgirard Virginie, Obrejan Kevin, 
"Performance portability of Ensemble Kalman Filter using C++ senders/receivers", 
2023 Open Accelerated Computing Summit (OACS), (online, Oct. 4, 2023). 

(4) Ina Takuya, Idomura Yasuhiro, Imamura Toshiyuki, 
"Performance evaluation of multi-precision conjugate gradient method in CPU/GPU 
environment using SYCL", 
6th R-CCS International Symposium (RCCS-IS6), (Kobe, Japan, Jan. 29-30, 2024). 
 

＜国内会議＞ 
(1) Sitompul Yos, Aoki Takayuki, Watanabe Seiya, Sugihara Kenta, Takaki Tomohiro, 

"Heat transfer study in foam formation using LBM with MPF model and AMR 
method", 
第 28 回計算工学講演会, (つくば, 日本, 2023 年 5 月 3 日-6 月 2 日). 

(2) Asahi Yuichi, Maeyama Shinya, Bigot Julien, Garbet Xavier, Grandgirard Virginie, 
Obrejan Kevin, Padioleau Thomas, Fujii Keisuke, Shimokawabe Takashi, Watanabe 
Tomohiko, Idomura Yasuhiro, Onodera Naoyuki, Hasegawa Yuta, Aoki Takayuki, 
"Targeting exa-scale systems; Performance portability and scalable data analysis", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 15 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2023 年 7 月 6-7 日). 

(3) 杉原 健太, 青木 尊之, 小野寺 直幸, 下川辺 隆史, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 河村 拓馬, 
伊奈 拓也, 
"原子力気液二相流体解析における界面捕獲手法の高度化", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 15 回シンポジウム, (東京, 日
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本, 2023 年 7 月 6-7 日). 
(4) 小野寺 直幸, 下川辺 隆史, 井戸村 泰宏, 河村 拓馬, 朝比 祐一, 長谷川 雄太, 伊奈 

拓也, 下村 和也, 稲垣 厚至, 平野 洪賓, 下瀬 健一, 
"超高解像度の即時予測の実現に向けた都市街区内風況データベースの構築", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 15 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2023 年 7 月 6-7 日). 

(5) 森井 雅大, 坂本 尚久, 河村 拓馬, 
"粒子ベースレンダリングの高速化のための多重カーネルノイズ除去オートエンコーダ", 
第 51 回可視化情報シンポジウム, (小樽, 日本, 2023 年 8 月 1 日). 

(6) 河村 拓馬, 井戸村 泰宏, 
"粒子ベースレンダリングによる大規模アンサンブルデータの効率的な統計量可視化", 
第 51 回可視化情報シンポジウム, (小樽, 日本, 2023 年 8 月 1 日). 

(7) 三好 健斗, 長崎 孝夫, 青木 尊之, 杉原 健太, 
"PLIC-VOF 法と高さ関数法を用いた核沸騰の大規模数値シミュレーション", 
日本混相流学会混相流シンポジウム 2023, (札幌, 日本, 2023 年 8 月 1 日). 

(8) Sitompul Yos, Aoki Takayuki, 
"Advancements in multi-phase flow simulation using the Lattice Boltzmann Method; 
From two-phase dynamics to turbulent bubbles and liquid-gas foam", 
第 37 回 LBM 研究会, (東京, 日本, 2023 年 11 月 10 日). 

(9) 長谷川 雄太, 井戸村 泰宏, 小野寺 直幸, 朝比 祐一, 
"格子ボルツマン法-局所アンサンブル変換カルマンフィルタにおける状態変数ベクトル

の選定について", 
第 37 回数値流体力学シンポジウム, (名古屋, 日本, 2023 年 12 月 15-17 日). 

(10) 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 長谷川 雄太, 朝比 祐一, 稲垣 厚至, 下瀬 健一, 平野 洪
賓, 
"適合細分化格子ボルツマン法による東京都市街区内の風況ラージエディシミュレーシ

ョン", 
第 37 回数値流体力学シンポジウム, (名古屋, 日本, 2023 年 12 月 15-17 日). 

(11) 杉原 健太, 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 
"Multi-phase field 法を用いた気泡流解析", 
第 37 回数値流体力学シンポジウム, (名古屋, 日本, 2023 年 12 月 15-17 日). 

(12) Sitompul Yos, 青木 尊之, 渡辺 勢也, 杉原 健太, 高木 知弘, 
"気液二相流シミュレーションによる泡沫による断熱解析", 
第 37 回数値流体力学シンポジウム, (名古屋, 日本, 2023 年 12 月 15-17 日). 

(13) 長崎 孝夫, 青木 尊之, 杉原 健太, 内田 遥己, 
"PLIC-VOF 法を用いたプール核沸騰の数値シミュレーション", 
第 37 回数値流体力学シンポジウム, (名古屋, 日本, 2023 年 12 月 15-17 日). 

(14) 森井 雅大, 坂本 尚久, 河村 拓馬, 
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"多重カーネルノイズ除去オートエンコーダを使った粒子ベースレンダリングの画質改

善", 
第 37 回数値流体力学シンポジウム, (名古屋, 日本, 2023 年 12 月 15-17 日). 

(15) 小野寺 直幸, 
"原子力防災に向けた風況デジタルツイン開発", 
第 35 回 CCSE ワークショップ「原子力計算科学技術を活用したイノベーション創出」, 
(柏(online), 日本, 2024 年 2 月 2 日). 

(16) 河村 拓馬, 
"xR 技術を駆使した大規模原子力データの可視化", 
第 35 回 CCSE ワークショップ「原子力計算科学技術を活用したイノベーション創出」, 
(柏(online), 日本, 2024 年 2 月 2 日). 

 
【シミュレーション技術開発室】 

＜国際会議＞ 
(1) Okumura Masahiko, 

"Machine learning molecular dynamics; A Fast and highly accurate simulation 
method for materials", 
4th International Conference on Data-Driven Plasma Science (ICDDPS-4), (Onna, 
Japan, Apr. 16-21, 2023). 

(2) Shiga Motoyuki, 
"Probing quantum effects in materials by ab initio path integral simulations", 
CECAM Flagship School on Path Integral Quantum Mechanics, (Tel Aviv, Israel, Jun. 
4-8, 2023). 

(3) Yamaguchi Akiko, Okumura Masahiko, Takahashi Yoshio, 
"Investigation of factors controlling adsorption structures of cations on clay minerals 
based on EXAFS, HERFD-XANES, and ab initiocalculation", 
33rd Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2023), (Lyon, France, Jul. 9-14, 2023). 

(4) Okumura Masahiko, Kobayashi Keita, Yamaguchi Akiko, 
"Super-hydrated kaolinite under high pressure; A Machine learning molecular 
dynamics study", 
33rd Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2023), (Lyon, France, Jul. 9-14, 2023). 

(5) Yamaguchi Akiko, Okumura Masahiko, Takahashi Yoshio, 
"Factors controlling adsorption structures of cations on clay minerals investigated by 
EXAFS measurement and ab initio calculation", 
Water-Rock Interaction (WRI-17)/ Applied Isotope Geochemistry (AIG-14), (Sendai, 
Japan, Aug. 18-22, 2023). 

(6) Takahashi Yoshio, Yamaguchi Akiko, Yomogida Takumi, 
"Molecular geochemistry; Systematic understanding of geochemical behaviors of 
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various elements based on XAFS", 
Water-Rock Interaction (WRI-17)/ Applied Isotope Geochemistry (AIG-14), (Sendai, 
Japan, Aug. 18-22, 2023). 

(7) Shiga Motoyuki, 
"Path integral Brownian chain molecular dynamics; A Semiclassical approach for 
vibrational spectra", 
34th IUPAP Conference on Computational Physics (CCP2023), (Kobe, Japan, Aug. 4-
8, 2023). 

(8) Nagai Yuki, Okumura Masahiko, Kobayashi Keita, Shiga Motoyuki, 
"Self-learning hybrid Monte Carlo method; A First-principles approach", 
34th IUPAP Conference on Computational Physics (CCP2023), (Kobe, Japan, Aug. 4-
8, 2023). 

(9) Shiga Motoyuki, 
"Brownian chain molecular dynamics; A Path integral approach for vibrational 
spectra", 
5th Conference of Theory and Applications of Computational Chemistry (TACC2023), 
(Sapporo, Japan, Sep. 4-9, 2023). 

(10) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Telling hydrogen isotopologues in bulk water apart using path integral molecular 
dynamics and machine learning potentials", 
5th Conference of Theory and Applications of Computational Chemistry (TACC2023), 
(Sapporo, Japan, Sep. 4-9, 2023). 

(11) Nagai Yuki, Iwasaki Yutaka, Takagiwa Yoshiki, Kitahara Koichi, Kimura Kaoru, 
Shiga Motoyuki, 
"Atomic diffusion due to hyperatomic fluctuation for quasicrystals and their 
approximants", 
International Conference on Complex Orders in Condensed Matter; Aperiodic Order, 
Local Order, Electronic Order, Hidden Order, (Evian, France, Sep. 24-29, 2023). 

(12) Ebihara Kenichi, Fujihara Hiro, Shimizu Kazuyuki, Yamaguchi Masatake, Toda 
Hiroyuki, 
"Numerical simulation of hydrogen entering a second phase particle in aluminum", 
International Hydrogen Conference 2023 (IHC2023), (Park City, U.S.A., Sep. 17-21, 
2023). 

(13) Shiga Motoyuki, 
"Brownian chain molecular dynamics; A Semiclassical path integral approach", 
6th International Conference on Molecular Simulation (ICMS 2023), (Taipei, Taiwan, 
Oct. 6-9, 2023). 

(14) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
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"Machine learning potentials and path integral molecular dynamics for modelling 
water and its isotopologues", 
Hieracghical Structure and Machine Learning (HISML) 2023, (Kashiwa, Japan, Oct. 
2-13, 2023). 

(15) Nagai Yuki, 
"Self-learning Monte Carlo method for electrons, atoms, and quarks and gluons", 
East Asia Joint Seminars On Statistical Physics 2023, (Yokohama, Japan, Oct. 11-13, 
2023). 

(16) Nagai Yuki, Tomiya Akio, 
"Self-learning Monte Carlo method with equivariant Transformer", 
Large-scale lattice QCD simulation and application of machine learning, (Tsukuba, 
Japan, Nov. 23-25, 2023). 

(17) Yamaguchi Masatake, Tsuru Tomohito, Ebihara Kenichi, Itakura Mitsuhiro, 
"First-principles calculations of hydrogen trapping energy on incoherent interfaces 
in aluminum alloys", 
Advanced Materials Research Grand Meeting (MRM2023/IUMRS-ICA2023), (Kyoto, 
Japan, Dec. 11-16, 2023). 

(18) Nagai Yuki, 
 "The Self-learning Monte Carlo method; Accelerating simulations with machine 
learning", 
7th Model Calculation Seminars, (Kashiwa, Japan, Dec. 26, 2023). 

(19) Okumura Masahiko, 
"Machine learning molecular dynamics simulations of materials with complex 
structures", 
7th International Symposium on Frontiers in Materials Science (FMS 2024), 
(Hsinchu, Taiwan, Jan. 21-24, 2024). 

(20) Yamada Susumu, Machida Masahiko, 
"Inverse estimation of radiation source distribution from air dose rates; Introduction 
of Digital Platform 3D-ADRES-Indoor", 
6th R-CCS International Symposium (RCCS-IS6), (Kobe, Japan, Jan.29-30, 2024). 
 

＜国内会議＞ 
(1) 永井 佑紀, 岩崎 祐昂, 北原 功一, 木村 薫, 志賀 基之, 

"機械学習分子シミュレーションを用いた、準結晶における高次元性の解析", 
Deep learning and Physics Online (第 50 回), (online, 日本, 2023 年 4 月 27 日). 

(2) 伊東 祐斗, 江草 大佑, 山口 正剛, 阿部 英司, 
"一般化積層欠陥エネルギーに基づく圧縮応力下における hcp 金属の変形異方性", 
軽金属学会第 144 回春期大会, (高松, 日本, 2023 年 5 月 12-14 日). 
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(3) 山口 瑛子, 奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 
"化学種解析と第一原理計算による粘土鉱物への金属イオンの吸着構造の系統的理解", 
日本地球惑星科学連合 2023 年大会 (JpGU Meeting 2023), (千葉, 日本, 2023 年 5 月

21-26 日). 
(4) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 

"Application of machine learning potentials in path integral molecular dynamics 
simulations", 
第 25 回理論化学討論会, (横浜, 日本, 2023 年 5 月 16-19 日). 

(5) 山口 正剛, 
"計算科学で水素を見出す; アルミ合金水素脆化抑止法の開発", 
新技術説明会 2023, (online, 日本, 2023 年 6 月 1 日). 

(6) 永井 佑紀, 
"Julia による科学技術計算; 大規模並列計算について", 
数学と物理における Julia の活用, (福岡, 日本, 2023 年 7 月 10-12 日). 

(7) 永井 佑紀, 
"精度が保証された機械学習分子動力学シミュレーション; 自己学習ハイブリッドモン

テカルロ法", 
大阪大学サイバーメディアセンター; セミナーシリーズ「物理学・応用数学の数値計算

最前線」, (柏(online), 日本, 2023 年 7 月 26 日). 
(8) 奥村 雅彦, 

"統合機械学習分子動力学システムの構築", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 15 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2023 年 7 月 6-7 日). 

(9) 永井 佑紀, 富谷 昭夫, 
"同変トランスフォーマーによる自己学習モンテカルロ法", 
学術変革領域「学習物理」物性関係討論会, (東京, 日本, 2023 年 7 月 26-27 日). 

(10) Kim Minsik, 吉村 和也, 佐久間 一幸, Malins Alex, 阿部 智久, 中間 茂雄, 町田 昌彦, 
斎藤 公明, 長谷川 幸弘, 柳 秀明, 
"3D-ADRES による詳細な環境モデルを用いたシミュレーション解析; 除染活動・耕作

による空間線量率低減効果の予測", 
第 12 回環境放射能除染研究発表会, (福島, 日本, 2023 年 8 月 30-31 日). 

(11) 中村 博樹, 
"核燃料物性評価のためのミクロシミュレーション", 
日本原子力学会核燃料部会第 33 回「核燃料・夏期セミナー」, (水戸, 日本, 2023 年 8 月

28-29 日). 
(12) Kim Minsik, 吉村 和也, 佐久間 一幸, Malins Alex, 阿部 智久, 中間 茂雄, 町田 昌彦, 

斎藤 公明, 
"市街地の空間線量率の経時変化に対する人為的な影響,2; 3D-ADRES による詳細な環
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境モデルを用いたシミュレーション解析による検討", 
日本原子力学会 2023 年秋の大会, (名古屋, 日本, 2023 年 9 月 6-8 日). 

(13) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"粘土鉱物吸着構造の系統的理解; EXAFS 実験と第一原理計算の相補利用", 
日本土壌肥料学会 2023 年度愛媛大会, (松山, 日本, 2023 年 9 月 7-14 日). 

(14) 宇野 功一郎, 中尾 淳, 奥村 雅彦, 小暮 敏博, 山口 瑛子, 武田 晃, 丸山 隼人, 信濃 
卓郎, 矢内 純太, 
"元素置換型黒雲母を用いた Cs, K の土壌植物間移行メカニズムの解明", 
日本土壌肥料学会 2023 年度愛媛大会, (松山, 日本, 2023 年 9 月 7-14 日). 

(15) 山口 瑛子, 高橋 嘉夫, 奥村 雅彦, 
"系統的な第一原理計算による粘土鉱物吸着構造決定要因の推定", 
日本原子力学会 2023 年秋の大会, (名古屋, 日本, 2023 年 9 月 6-8 日). 

(16) 小林 恵太, 山口 瑛子, 奥村 雅彦, 
"機械学習分子動力学法による高圧水和カオリナイトの解析", 
日本原子力学会 2023 年秋の大会, (名古屋, 日本, 2023 年 9 月 6-8 日). 

(17) 中村 博樹, 町田 昌彦, 渡部 雅, 加藤 正人, 
"CaF2 のブレディック転移と物性変化,2; 機械学習分子動力学による解析", 
日本原子力学会 2023 年秋の大会, (名古屋, 日本, 2023 年 9 月 6-8 日). 

(18) 松川 義孝, 渡邊 大樹, 連川 貞弘, Abad N. M., 牟田 浩明, 吉田 健太, 笠田 竜太, 山
口 正剛, 熊野 秀樹, 遠藤 美奈子, 
"軽水炉圧力容器の寿命予測と延命処理について,1; 照射誘起析出物 G 相 Ni16Si7Mn6", 
日本原子力学会 2023 年秋の大会, (名古屋, 日本, 2023 年 9 月 6-8 日). 

(19) 伊東 祐斗, 江草 大佑, 山口 正剛, 阿部 英司, 
"第一原理計算による金属結晶キンク発現機構の解明", 
日本金属学会 2023 年秋期(第 173 回)講演大会, (富山, 日本, 2023 年 9 月 19-22 日). 

(20) 森山 潤一郎, 高桑 脩, 山口 正剛, 小川 祐平, 津崎 兼彰, 
"第一原理計算を用いた Fe-Cr-Ni オーステナイト合金中への水素固溶特性の検討; 平均

および局所水素濃度に与える Cr・Ni 原子の影響", 
日本鉄鋼協会 2023 年秋季(第 186 回)講演大会, (富山, 日本, 2023 年 9 月 20-22 日). 

(21) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Investigating of the structure of water using machine learning potentials and path 
integral molecular dynamics", 
第 17 回分子科学討論会(2023 大阪), (豊中, 日本, 2023 年 9 月 12-15 日). 

(22) 志賀 基之, 
"経路積分に基づく半古典動力学による振動スペクトル計算", 
第 17 回分子科学討論会(2023 大阪), (豊中, 日本, 2023 年 9 月 12-15 日). 

(23) 山口 瑛子, 奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 
"粘土鉱物の吸着サイトに応じた吸着イオンの局所構造及び結合性の評価", 
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日本地球化学会第 70 回年会, (東京, 日本, 2023 年 9 月 21-23 日). 
(24) 山口 正剛, 

"格子欠陥と第一原理計算; 金属の粒界脆化とすべり変形について", 
第 32 回格子欠陥フォーラム, (仙台, 日本, 2023 年 9 月 16 日). 

(25) 山田 進, 今村 俊幸, 町田 昌彦, 
"初代地球シミュレータと最近の大型計算機におけるハバードモデルに対する LOBPCG
法の計算性能比較", 
情報処理学会第 191 回ハイパフォーマンスコンピューティング研究発表会, (仙台, 日本, 
2023 年 9 月 26-27 日). 

(26) 永井 佑紀, 岩崎 祐昂, 北原 功一, 木村 薫, 志賀 基之, 
"機械学習分子動力学を用いた、準結晶における高次元性の解析", 
日本物理学会第 78 回年次大会(2023 年), (仙台, 日本, 2023 年 9 月 16-19 日). 

(27) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Self-learning path integral Monte Carlo methods for accurate modelling of water", 
第 37 回分子シミュレーション討論会, (福井, 日本, 2023 年 12 月 4-6 日). 

(28) 志賀 基之, 
"経路積分理論に基づく半古典動力学", 
第 37 回分子シミュレーション討論会, (福井, 日本, 2023 年 12 月 4-6 日). 

(29) 志賀 基之, 
"並列分子シミュレーションソフトウェア PIMD について", 
Quloud-PIMD セミナー; 「PIMD」を活用した材料シミュレーション, (東京, 日本, 2023
年 12 月 13 日). 

(30) 永井 佑紀, 
"自己学習ハイブリッドモンテカルロ法; 機械学習ポテンシャル学習の自動化と厳密計

算", 
Quloud-PIMD セミナー; 「PIMD」を活用した材料シミュレーション, (東京, 日本, 2023
年 12 月 13 日). 

(31) 永井 佑紀, 品岡 寛, 
"スパースモデリングを用いた超伝導準古典理論", 
第 29 回渦糸物理ワークショップ, (仙台, 日本, 2023 年 12 月 18-20 日). 

(32) 海老原 健一, 山口 正剛, 板倉 充洋, 
"CCSE における水素脆化研究の取り組み", 
第 35 回 CCSE ワークショップ「原子力計算科学技術を活用したイノベーション創出」, 
(柏(online), 日本, 2024 年 2 月 2 日). 

(33) 小林 恵太, 
"機械学習分子動力学法による機械学習分子動力学による原子力材料科学", 
第 35 回 CCSE ワークショップ「原子力計算科学技術を活用したイノベーション創出」, 
(柏(online), 日本, 2024 年 2 月 2 日). 
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【システム計算科学センター】 
＜国際会議＞ 

(1) Idomura Yasuhiro, 
"Full-f gyrokinetic simulations of LOC-SOC transition using GT5D on Fugaku", 
US-Japan Joint Institute Fusion Theory (JIFT) Collaboration Meeting on Exascale 
Computing, (Toki, Japan, Nov. 12-17, 2023). 
 

＜国内会議＞ 
(1) Furutachi Naoya, Yoshida Toru, Yanagi Hideaki, Hasegawa Yukihiro, Machida 

Masahiko, 
"Development of a PHITS simulation technique and a numerical method to optimize 
measures against radioactive sources", 
2023 年度核データ+PHITS 合同研究会, (東海, 日本, 2023 年 11 月 15-17 日). 

(2) 町田 昌彦, 宇野 隼平, 谷村 直樹, 斎藤 公明, 吉村 和也, 
"市街地の空間線量率の経時変化に対する人為的な影響,3; LASSO を用いた環境半減期

の導出及び人口動態との相関", 
日本原子力学会 2023 年秋の大会, (名古屋, 日本, 2023 年 9 月 6-8 日). 

(3) 鈴土 知明, 海老原 健一, 都留 智仁, 森 英喜, 
"BCC 鉄におけるき裂先端塑性のシミュレーション解析", 
日本金属学会 2023 年秋期(第 173 回)講演大会, (富山, 日本, 2023 年 9 月 19-22 日). 

(4) 町田 昌彦, 村上 昌史, 吉田 幸彦, 佐々木 紀樹, 谷村 直樹, 
"蛍光 X 線スペクトル迅速分析に向けた機械学習の研究開発", 
2023 年度第 1 回日本分析化学会近畿支部提案公募型セミナー「蛍光 X 線スペクトルデ

ータ解析の新展開」, (大阪, 日本, 2023 年 9 月 22 日). 
(5) 井戸村 泰宏, 

"富岳を用いた大域的 full-f ジャイロ運動論シミュレーション", 
プラズマシミュレータシンポジウム 2023 (PSS2023), (土岐(online), 日本, 2023 年 9 月

27-28 日). 
(6) 町田 昌彦, 

"立木先生と高温超伝導; 高温超伝導状態の豊穣さに気づかれた見識とその後の偉大な

業績", 
第 29 回渦糸物理ワークショップ, (仙台, 日本, 2023 年 12 月 18-20 日). 
 

33．．技技術術雑雑誌誌・・研研究究報報告告書書・・技技術術報報告告書書等等ででのの発発表表  
(1) システム計算科学センター, 

"令和 4 年度計算科学技術研究実績評価報告", 
JAEA-Evaluation 2023-001, 38p. (2023). 

(2) 高性能計算技術利用推進室, 
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"令和 4 年度大型計算機システム利用による研究成果報告集", 
JAEA-Review 2023-018, 159p. (2023). 

(3) 杉原 健太, 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 山下 晋 
" Optimized phase-field modeling using a modified conservative Allen-Cahn 
equation for two-phase flows ", 
JAEA-Research 2023-006, 47p. (2023). 

(4) 山口 諒, 
"電子決裁システムに関する仮想環境構築作業報告書", 
JAEA-Testing 2023-001 53p. (2023). 

 
44．．メメデディィアアへへのの情情報報発発信信及及びび新新聞聞報報道道等等 

(1) 小林 恵太、奥村 雅彦、中村 博樹、板倉 充洋、町田 昌彦、鈴谷 賢太郎（J-PARC セ

ンター）、浦田 新吾（AGC 株式会社） 
“ガラスの複雑な原子構造を高速・高精度な原子シミュレーションで再現！ 
―ガラスの一見無秩序な構造の中に潜む秩序を解明―”（2023/11/16） 
電気新聞掲載（2023/11/27） 

(2) 山口 瑛子、奥村 雅彦、田中 万也（先端基礎研究センター）、矢板 毅（物質科学研究

センター）、吉村 崇（大阪大学放射線科学基盤機構）、高橋 嘉夫（東京大学大学院理

学系研究科/アイソトープ総合センター） 
「大地の謎に迫る！土中に含まれる金属の秘密とは？」―分子スケールのシミュレー

ションと観測が解き明かす土の性質― (2024/2/13) 
電気新聞掲載（2024/2/16） 

(3) 小林 恵太 
「原子力機構の価値」〜原子力の社会実装に向けて〜 
「核燃料物質の挙動把握」日刊工業新聞連載（2023/7/11） 

(4) Thomsen Bo 
「原子力機構の価値」〜原子力の社会実装に向けて〜 
「水素を高精度に分析」日刊工業新聞連載（2023/7/18） 

(5) 町田 昌彦 
「原子力機構の価値」〜原子力の社会実装に向けて〜 
「放射線源の逆推定手法」日刊工業新聞連載（2023/7/25） 

 
55．．研研究究発発表表会会等等のの開開催催  

(1) 第 35 回 CCSE ワークショップ「原子力計算科学によるイノベーション創出」 
2024/2/2 開催 

(2) CCSE セミナー「生成 AI の概要と DX 推進に向けた応用事例」 
2024/1/17 開催 
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66．．受受賞賞等等  
(1) グラフィクスアワード特別賞(Visual Computing 賞) 

杉原 健太、小野寺 直幸、井戸村 泰宏、山下 晋 
（日本計算工学会第 28 回計算工学講演会 2023 年 6 月 1 日） 

(2) 日本土壌肥料学会 2023 年度愛媛大会 若手口頭発表優秀賞 
山口 瑛子、高橋 嘉夫、奥村 雅彦 
（日本土壌肥料学会 2023 年度愛媛大会、2023 年 9 月 13 日） 

(3) 日本流体力学会第 37 回数値流体力学シンポジウムベスト CFD グラフィックス・アワ

ード 
長崎 孝夫、杉原 健太、青木 尊之、内田 遥己 
（日本流体力学会第 37 回数値流体力学シンポジウム、2023 年 12 月 16 日） 
 

77．．特特許許等等のの状状況況  
(1) 特許の出願及び登録 

なし 
(2) 成果の活用（利用許諾）による収入 

件名（成果の内容） 契約先 
（販売者） 

権利／契約種別 今年度収入額 

並列分子動力学ステンシル 
他 2 件 

株式会社 JSOL プログラム著作権／

利用許諾 
4,409,445 円 

 
88．．外外部部資資金金のの獲獲得得にに関関連連すするる事事項項  

室 予算額（千円）（件

数） 

科研費（代表） 科研費（分担） 

高度計算機技術開発室 52,547（ 8） 6（うち新規 1） 0 

シミュレーション技術開発室 205,885（17） 7（うち新規 4） 5（うち新規 1） 

システム計算科学センター 390（ 1） 0 1（うち新規 1） 

合計 258,822（26） 13（うち新規 5） 6（うち新規 2） 

【高度計算機技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県） 

42,676 千円（受託研究） 
(2) 【新規】大規模 CFD シミュレーションの In-Situ 制御に関する研究（荏原製作所） 

1,941 千円（経費受入型共同研究） 
(3) 【継続】GPU スーパーコンピュータを用いた沸騰多相流挙動解析（日本学術振興会：科

研費（基盤 C）） 1,560 千円 
(4) 【継続】観測密度を上回る高解像度の都市風況 LES に対するデータ同化手法の開発（日

本学術振興会：科研費（若手研究）） 1,300 千円 
(5) 【継続】GPU スーパーコンピュータを用いた 1m 解像度リアルタイム風況デジタルツ
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イン（日本学術振興会：科研費（基盤 B）） 2,340 千円 
(6) 【継続】ハイブリッド混合精度処理によるエクサスケール反復解法ライブラリの開発

（日本学術振興会：科研費（基盤 C）） 780 千円 
(7) 【継続】大域的 5 次元第一原理モデルのエクサスケール乱流計算による水素同位体混合

現象の解明（日本学術振興会：科研費（基盤 C）） 1,300 千円 
(8) 【新規】大規模アンサンブル計算における統計量のリアルタイム In-Situ 可視化（日本

学術振興会：科研費（基盤 C）） 650 千円 
 

【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】令和 5 年度開始廃炉・汚染水・処理水対策事業費補助金（原子炉建屋内の環境

改善のための技術の開発（被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の高性

能化開発））（資源エネルギー庁） 163,780 千円（分担）（受託研究） 
(2) 【継続】「ナノ～マクロを繋ぐトモグラフィー：界面の半自発的剥離」、「界面のナノスケ

ール・イメージベース計算物理解析」（科学技術振興機構：CREST） 10,677 千円（分

担）（受託研究） 
(3) 【継続】「3D 造形革新燃料製造のシミュレーション共通基盤技術」（文部科学省） 2,000

千円（分担） 
(4) 【継続】金属被覆ジルコニウム合金型事故耐性燃料の開発（化学的作用の確認・物理的

安定性の確認）（文部科学省：原子力システム研究開発事業） 543 千円（受託研究） 
(5) 【新規】令和 5 年度高レベル放射性廃棄物等の地層処分に関する技術開発事業「地層処

分安全評価確証技術開発（核種移行総合評価技術開発）」（資源エネルギー庁）10,542 千

円（分担）（受託研究） 
(6) 【継続】元素組み換え雲母を利用したセシウム土壌－植物間移行制御の機構解明（日本

学術振興会：科研費（基盤 B）） 1,040 千円（分担） 
(7) 【継続】電子と原子核の量子論に基づく水素エネルギー材料の第一原理設計（日本学術

振興会：科研費（基盤 B）） 533 千円（分担） 
(8) 【継続】対称性を考慮したニューラルネットワークによる有効模型構築（日本学術振興

会：科研費（基盤 C）） 1,690 千円 
(9) 【継続】機械学習分子シミュレーションによる準結晶の高次元性の解析:異常高温比熱の

解明（日本学術振興会：科研費（新学術領域研究（研究領域提案型）公募研究）） 2,210
千円 

(10) 【継続】量子多体問題に表れる固有値計算に対する高速化・高精度化手法の研究開発（日

本学術振興会：科研費（基盤 C）） 1,170 千円 
(11) 【継続】「学習物理学」の創生－機械学習と物理学の融合新領域による基礎物理学の変革

（日本学術振興会：科研費（学術変革領域研究（A））） 650 千円（分担） 
(12) 【継続】ニューラルネットワークで創生する新しい物性物理学（日本学術振興会：科研

費（学術変革領域研究（A）））650 千円（分担） 
(13) 【新規】核燃料物質に特化した機械学習分子動力学法の開発（日本学術振興会：科研費
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（基盤 C））2,210 千円 
(14) 【新規】機械学習分子動力学法による星間塵表面モデルの作成と検証（日本学術振興会：

科研費（学術変革領域研究（A））） 2,470 千円 
(15) 【新規】XANES とシミュレーションによる風化黒雲母の吸着反応の原子スケールから

の理解（日本学術振興会：科研費（若手研究）） 2,470 千円 
(16) 【新規】第一原理半古典分子動力学による物質中水素の量子振動スペクトル計算（日本

学術振興会：科研費（基盤 C））2,600 千円 
(17) 【新規】鉱物の水素同位体効果の解明：第一原理経路積分分子動力学計算法と高圧実験

による展開（日本学術振興会：科研費（基盤 B））650 千円（分担） 
 

【システム計算科学センター】 
(1) 【新規】遅延時間型超伝導検出器による中性子イメージングの位置分解能向上と検出効

率改善（日本学術振興会：科研費（基盤 A）） 390 千円（分担） 
 

99．．産産学学官官ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項  
室 共同研究 委託研究 受託研究 研究協定 

高度計算機技術開発室 4 0 3 0 
シミュレーション技術開発室 9 0 3 0 
高性能計算技術利用推進室 0 1 0 0 
システム計算科学センター 1 0 0 1 

合計 14 1 6 1 
 
●共同研究 
【高度計算機技術開発室】 
(1) 【継続】広域気象場－局所風況観測－局所風況解析を連携したリアルタイム風況予測に

関する研究（防災科学技術研究所、東京工業大学） 
(2) 【継続】GPU スーパーコンピュータ向け大規模数値流体力学シミュレーションに関す

る研究（東京大学、東京工業大学） 
(3) 【継続】大規模シミュレーションに対する In-Situ 情報可視化技術に関する研究（京都

大学、神戸大学） 
(4) 【継続】大規模並列行列計算ライブラリの研究開発（理化学研究所） 

 
【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】水を反応場とするグリーンケミストリーの計算化学に関する研究（東京大学） 
(2) 【継続】機械学習分子動力学法を用いた天然変性ペプチドの物性評価研究（量子科学技

術研究開発機構） 
(3) 【継続】機械学習分子動力学法を用いた金属材料の物性評価研究（産業技術短期大学） 
(4) 【継続】核分裂生成析出物（Pd-Rh-Ru 系合金）の水素吸蔵等の機能に関する計算科学
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研究（東京都市大学） 
(5) 【継続】放射性元素の環境中動態に関する研究（東京大学、大阪大学） 
(6) 【継続】雲母系鉱物のセシウム吸着等の機能に関する実験及び計算科学研究（京都府立

大学） 
(7) 【継続】無機材料探索に向けた自己学習ハイブリッドモンテカルロ法を活用した機械学

習分子動力学シミュレーション手法の開発による原子力計算科学基盤技術の高度化（株

式会社東芝） 
(8) 【継続】有機物分子の錯体形成に係る計算科学研究（法政大学） 
(9) 【新規】計算科学を用いた無機材料物性に関する物性評価研究（AGC 株式会社） 

 
【システム計算科学センター】 
(1) 【新規】大規模並列行列計算ライブラリの研究開発（理化学研究所） 

 
●委託研究 
【高性能計算技術利用推進室】 
(1) 【継続】放射線イメージングにおける機械学習の適用および信号処理手法の高度化に関 

わる研究（慶応義塾大学） 
 

●受託研究 
【高度計算機技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県）

（福島研究開発部門受託に参加） 
(2) 【新規】令和 5 年度開始廃炉・汚染水・処理水対策事業費補助金（原子炉建屋内の環境

改善のための技術の開発（被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の高性

能化開発））（資源エネルギー庁） 
(3) 【新規】大規模 CFD シミュレーションの In-Situ 制御に関する研究（荏原製作所） 

 
【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】ナノ～マクロを繋ぐトモグラフィー：界面の半自発的剥離、界面のナノスケー

ル・イメージベース計算物理解析（科学技術振興機構） 
(2) 【継続】金属被覆ジルコニウム合金型事故耐性燃料の開発（化学的作用の確認・物理的

安定性の確認）（文部科学省） 
(3) 【新規】令和 5 年度高レベル放射性廃棄物等の地層処分に関する技術開発事業「地層処

分安全評価確証技術開発（核種移行総合評価技術開発）」（資源エネルギー庁） 
 

●研究協定 
【システム計算科学センター】 

(1) 【継続】「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原子力研究開発機構との間における

- 93 -

JAEA-Evaluation 2026-005



連携協力の推進に係る協定書」に基づく「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原

子力研究開発機構との計算科学研究協力に関する覚書」（東京大学） 
 
1100．．機機構構内内のの他他部部門門ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項  

研究の実施にあたっては、機構としての統合効果を発揮し、研究開発を効率的･効果的に推進

する観点から、以下のとおり 28 件に及ぶ機構内連携を実施している 
【高度計算機技術開発室】 
(1) 【継続】汚染物質拡散解析の計算技術開発（原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究

センター）） 
汚染物質拡散解析に係る高性能計算技術、計算モデル、データ同化技術、機械学習技術、

及び可視化技術の開発 
(2) 【継続】多相熱流動解析の計算技術開発（原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究セ

ンター）） 
多相熱流動解析に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 

(3) 【継続】ARKADIA における可視化技術開発（高速炉・新型炉研究開発部門（高速炉サ

イクル研究開発センター）） 
ARKADIA における炉心解析データの高速可視化技術の開発 

(4) 【新規】空間線量率モニタリングデータベースシステムの開発（安全研究・防災支援部

門） 
空間線量率モニタリングデータベースの構築及び解析、可視化技術の開発 
 

【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】土壌粘土鉱物への放射性セシウム吸着の解析（福島研究開発部門（廃炉環境国

際共同研究センター）、原子力科学研究部門（物質科学研究センター、先端基礎研究セン

ター）、核燃料・バックエンド研究開発部門（核燃料サイクル工学研究所 環境技術開発

センター）） 
粘土鉱物に対する吸着化学形態を量子ビームと計算科学の両面から解明する。 

(2) 【継続】河口及び沿岸でのセシウム長期輸送解析（福島研究開発部門（廃炉環境国際共

同研究センター）、原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究センター）、核燃料・バッ

クエンド研究開発部門（東濃地科学センター）） 
福島長期環境予測に資するため、河口及び沿岸での 2/3 次元のセシウム長期輸送解析シ

ステムを開発する。 
(3) 【継続】福島第一原子力発電所港湾内放射性核種動態シミュレーション（福島研究開発

部門（廃炉環境国際共同研究センター）） 
福島第一原子力発電所の港湾内の放射性核種の動態をシミュレーションにより評価す

る。 
(4) 【継続】ADS 材料の脆化評価（原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究センター）） 

ADS 炉ビーム窓材料の液体金属脆化と照射脆化について計算科学による評価を行う。 
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(5) 【継続】モニタリングデータから空間線量率変化の将来予測（福島研究開発部門（廃炉

環境国際共同研究センター）） 
機械学習（スパースモデリング・LASSO）技術を適用 

(6) 【継続】１F 港湾・沿岸モニタリングデータからのインベントリー推定（福島研究開発

部門（福島環境安全センター）） 
地理空間情報解析（ボロノイ解析やクリギング手法等）技術を適用 

(7) 【継続】ガラス状物質の構造解析（原子力科学研究部門（J-PARC センター）） 
中性子非弾性散乱データ解釈に機械学習分子動力学法を適用 

(8) 【継続】核燃料の高温物性解析（高速炉・新型炉研究開発部門（高速炉サイクル研究開

発センター）） 
酸化物高温物性解析及び高温ガス炉燃料被覆材料の照射特性解析に第一原理計算及び

機械学習分子動力学法を適用 
(9) 【継続】中性子ビーム測定へのベイズ最適化の応用（原子力科学研究部門（J-PARC セ

ンター）） 
ベイズ最適化を用いた材料の中性子ビーム測定効率化 

(10) 【新規】環境中空間線量率 3 次元分布計算システム(3D-ADRES)の開発（福島研究開発

部門） 
放射線輸送コード PHITS による環境中空間線量率評価のプラットフォームを構築する。 

(11) 【新規】スパースモデリングによる線源逆推定技術の開発（福島研究開発部門） 
機械学習（スパースモデリング・LASSO）技術を適用して原子力施設における線源分布

の逆推定技術を開発する。 
(12) 【新規】原子核物理計算手法の GPU 最適化（原子力科学研究部門（先端基礎研究セン

ター）） 
CPU スパコン向けに開発されてきた原子核物理計算手法を GPU 向けに最適化する。 

(13) 【新規】機械学習による廃棄物識別技術の開発（バックエンド統括本部） 
廃棄物のマルチモーダル計測データを活用して、廃棄物を識別する機械学習技術を開発 

(14) 【新規】核燃料再処理における TRU 抽出溶媒の反応経路探索技術の開発（高速炉・新

型炉研究開発部門） 
核燃料再処理における TRU 抽出溶媒のシミュレーションにおける反応経路探索に係る

機械学習技術を開発 
 

【高性能計算技術利用推進室】 
(1) 【新規】熱過渡応力の確率論的評価に係るプログラムの開発（高速炉・新型炉研究開発

部門（高速炉サイクル研究開発センター）） 
ARKADIA の一部を構成する原子炉構造設計最適化手法の開発の一環として、これまで

Windows 環境にて整備された（Excel VBA により作成された）プログラムと同様の計

算機能を有し、かつ、Linux 環境であるスパコン上で実行可能なプログラム（Python ス

クリプト）を開発する。 
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(2) 【新規】GPU 版 JUPITER の最適化作業（原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究セ

ンター）） 
「tvd_runge_kutta_3」の関数の一部の「Level_Set」を GPU 化。「tvd_runge_kutta_3」
にはカーネル化に適したループ構造と CPU 間の袖領域通信が残っているため、GPU 化

の範囲を拡大し GPU 最適化を行う。 
(3) 【新規】FEMAXI-8 の高速化（安全研究・防災支援部門（安全研究センター）） 

修正作業が必要となる主要箇所と目されるエラー出力処理等を対象に、OpenMP 対応の

ための修正作業を行う。 
(4) 【新規】Simulation of EMAT in 2D geometries using FEM の GPU 移植（高速炉・新

型炉研究開発部門（敦賀総合研究開発センター）） 
FLEXPART の並列化版は機構の大型計算機で実施する場合、不具合が発生している原

因を特定し、移植・高速化を行う。 
(5) 【新規】FLEXPART コードの高速化（核不拡散・核セキュリティ総合支援センター 

CTBT 技術協力室） 
並列版 FLEXPART コードの CPU 最適化を行う。 

(6) 【新規】燃料デブリ取出し技術への適用に向けたレーザー加工技術シミュレーション手

法の開発（福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター）） 
レーザーとウォータージェットを同時に走査して、表面から物質を削る新たな解析モデ

ルを作成し、シミュレーション技術の開発を行う。 
(7) 【新規】福島第一原子力発電所の燃料デブリ取出し技術へのレーザー加工技術適用に向

けたシミュレーション手法の開発（福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター）） 
(6)の解析結果を踏まえ、実験と比較検討を行えるように解析手法の開発を行う。 

(8) 【新規】汎用非線形構造解析プログラムの開発整備（高速炉・新型炉研究開発部門（高

速炉サイクル研究開発センター）） 
スパコンでの大型炉心の構造計算に向け、拡張書式を使用した場合のリスタート機能の

開発及び FINAS ソルバの高速化を行う。 
(9) 【新規】PHITS の改良（原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究センター）） 

VR 機器を用いた放射線教材で扱うファイル形式で PHITS の計算結果を出力する機能

を開発する。 
(10) 【新規】PHITS ユーザ入力支援ソフト PHITS-PAD の開発（原子力科学研究部門（原子

力基礎工学研究センター）） 
PHITS-PAD（Windows 及び Mac 版）に対し、ファイルの再読込、一次保存ファイル、

置換（例：真ん中以降のみ置換）等の機能追加・修正等を継続し、公開に向けて整備を

行う。 
 
1111．．国国際際協協力力  

国際協力の一覧を以下に示す（件数：2 件）。 
(1) 【継続】原子力・代替エネルギー庁（CEA）：仏国 
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“フランス原子力庁と日本原子力研究開発機構との原子力研究開発分野における協力に

関するフレームワーク協定”（この協定中の一つのテーマとして計算科学が位置づけられ

ている） 
（2006 年度～2031 年 12 月 12 日） 

(2) 【継続】国際原子力機関（IAEA） 
“国際協力研究事業（食糧・農業に影響を及ぼす原子力災害への対策）「食糧・農業モ

ニタリングデータの収集、管理および提供のためのソフトウェアプラットフォームの研

究開発」”（IAEA 主導のもと 10 ヶ国が参加） 
（2013 年度～2024 年 7 月 8 日） 
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付録 4 

 

令和 4 年度計算科学技術研究実績 
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令令和和 44 年年度度  計計算算科科学学技技術術研研究究実実績績  
 
11．．査査読読有有りり研研究究論論文文、、査査読読有有りり会会議議論論文文等等  

室 査読有り研究論文 査読有り会議論文 合計 
高度計算機技術開発室 3 4 7 
シミュレーション技術開発室 26 2 28 
システム計算科学センター 1 0 1 

合計 30 6 36 
 

【高度計算機技術開発室】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) Maeyama Shinya, Watanabe Tomohiko, Nakata Motoki, Nunami Masanori, Asahi 
Yuichi, Ishizawa Akihiro, 
"Multi-scale turbulence simulation suggesting improvement of electron heated 
plasma confinement", 
Nature Communications (Internet), Vol.13, No.1, pp.3166_1-3166_8 (2022). 

(2) Asahi Yuichi, Onodera Naoyuki, Hasegawa Yuta, Shimokawabe Takashi, Shiba 
Hayato, Idomura Yasuhiro, 
"CityTransformer; A Transformer-based model for contaminant dispersion prediction 
in a realistic urban area", 
Boundary-Layer Meteorology, Vol.186, pp.659-692 (2023). 

(3) Kawamura Takuma, Sakamoto Naohisa, Osaki Tsukasa, 
"VR extension of client server type particle-based volume visualization application", 
Journal of Advanced Simulation in Science and Engineering (Internet), Vol.10, No.1, 
pp.31-39 (2023). 
 

＜査読無し研究論文＞ 
(1) 渡邉 智彦, 井戸村 泰宏, 藤堂 泰, 本多 充, 

"最先端の研究開発 理化学研究所ほか,2; 第一原理シミュレーションで挑む核燃焼プラ

ズマ閉じ込めの物理", 
日本原子力学会誌 ATOMOΣ, Vol.64, No.3, pp.152-156 (2022). 
 

＜査読有り会議論文＞ 
(1) Kawamura Takuma, Sakamoto Naohisa, 

"VR extension of particle-based remote visualization application", 
Proceedings of 41st JSST Annual International Conference on Simulation Technology 
(JSST 2022) (Internet), "41st JSST Annual International Conference on Simulation 
Technology (JSST 2022)", pp.266-269 (2022). 
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(2) Asahi Yuichi, Padioleau Thomas, Latu Guillaume, Bigot Julien, Grandgirard Virginie, 
Obrejan Kevin, 
"Performance portable Vlasov code with C++ parallel algorithm", 
Proceedings of 2022 International Workshop on Performance, Portability, and 
Productivity in HPC (P3HPC) (Internet), "International Conference for High 
Performance Computing, Networking, Storage, and Analysis (SC2022); 2022 
International Workshop on Performance, Portability, and Productivity in HPC 
(P3HPC)", pp.68-80 (2022). 

(3) Hasegawa Yuta, Imamura Toshiyuki, Ina Takuya, Onodera Naoyuki, Asahi Yuichi, 
Idomura Yasuhiro, 
"GPU optimization of lattice Boltzmann method with local ensemble transform 
Kalman filter", 
Proceedings of 13th Workshop on Latest Advances in Scalable Algorithms for Large-
Scale Heterogeneous Systems (ScalAH22) (Internet), "International Conference for 
High Performance Computing, Networking, Storage, and Analysis (SC22); 13th 
Workshop on Latest Advances in Scalable Algorithms for Large-Scale Heterogeneous 
Systems (ScalAH22)", pp.10-17 (2022). 

(4) Ina Takuya, Idomura Yasuhiro, Imamura Toshiyuki, Onodera Naoyuki, 
"A New data conversion method for mixed precision Krylov solvers with FP16/BF16 
Jacobi preconditioners", 
Proceedings of International Conference on High Performance Computing in Asia-
Pacific Region (HPC Asia 2023) (Internet), "Supercomputing Asia 2023 & HPC Asia 
2023", pp.29-34 (2023). 
 

＜査読無し会議論文＞ 
(1) 長谷川 雄太, 小野寺 直幸, 朝比 祐一, 井戸村 泰宏, 

"二次元格子ボルツマン法に対する局所アンサンブル変換カルマンフィルタ(LETKF)の
GPU 実装", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 27 回計算工学講演会", Vol.27, 4p. (2022). 

(2) 杉原 健太, 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 
"気液二相流問題におけるフェーズフィールド変数の最適化", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 27 回計算工学講演会", Vol.27, 5p. (2022). 

(3) 朝比 祐一, 小野寺 直幸, 長谷川 雄太, 下川辺 隆史, 芝 隼人, 井戸村 泰宏, 
"適合細分化格子ボルツマン法に基づく都市風況解析コードの NVIDIA 及び AMD の

GPU における性能移植性評価", 
計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 27 回計算工学講演会", Vol.27, 5p. (2022). 

(4) 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 長谷川 雄太, 下川辺 隆史, 青木 尊之, 
"適合細分化格子ボルツマン法による大気境界層生成のためのパラメータ最適化", 
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計算工学講演会論文集(CD-ROM), "第 27 回計算工学講演会", Vol.27, 4p. (2022). 
(5) 朝比 祐一, Padioleau Thomas, Latu Guillaume, Bigot Julien, Grandgirard Virginie, 

Obrejan Kevin, 
"C++ parallel algorithm による性能可搬性評価", 
第 36 回数値流体力学シンポジウム講演論文集(インターネット), "第 36 回数値流体力学

シンポジウム", 8p. (2022). 
(6) 長谷川 雄太, 小野寺 直幸, 朝比 祐一, 井戸村 泰宏, 

"格子ボルツマン法と局所アンサンブル変換カルマンフィルタ(LBM-LETKF)による 3
次元乱流データ同化", 
第 36 回数値流体力学シンポジウム講演論文集(インターネット), "第 36 回数値流体力学

シンポジウム", 5p. (2022). 
(7) 河村 拓馬, 坂本 尚久, 

"粒子ベース可視化アプリケーションの VR 対応とジェスチャ制御機能開発", 
第 36 回数値流体力学シンポジウム講演論文集(インターネット), "第 36 回数値流体力学

シンポジウム", 3p. (2022). 
(8) 杉原 健太, 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 

"マルチフェーズフィールド法を用いた気液二相流解析", 
第 36 回数値流体力学シンポジウム講演論文集(インターネット), "第 36 回数値流体力学

シンポジウム", 5p. (2022). 
 

【シミュレーション技術開発室】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Ab initio study of nuclear quantum effects on sub- and supercritical water", 
Journal of Chemical Physics, Vol.155, No.19, pp.194107_1-194107_11 (2021). 

(2) Chen Jiao, Yoshida Kenta, Suzudo Tomoaki, Shimada Yusuke, Inoue Koji, Konno 
Toyohiko, Nagai Yasuyoshi, 
"In situ TEM observation and MD simulation of frank partial dislocation climbing in 
Al-Cu alloy", 
Materials Transactions, Vol.63, No.4, pp.468-474 (2022). 

(3) Ebihara Kenichi, Suzudo Tomoaki, 
"Molecular dynamics study of phosphorus migration in Σ3(111) and Σ5(0-13) grain 
boundaries of α-iron", 
Metals, Vol.12, No.4, pp.662_1-662_10 (2022). 

(4) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Structures of liquid and aqueous water isotopologues at ambient temperature from 
ab initio path integral simulations", 
Physical Chemistry Chemical Physics, Vol.24, No.18, pp.10851-10859 (2022). 

- 103 -

JAEA-Evaluation 2026-005



(5) Tsugawa Kiyoto, Hayakawa Sho, Iwase Yuki, Okita Taira, Suzuki Katsuyuki, Itakura 
Mitsuhiro, Aichi Masaatsu, 
"Molecular dynamics simulations to quantify the interaction of a rigid and 
impenetrable precipitate with an edge dislocation in Cu", 
Computational Materials Science, Vol.210, pp.111450_1-111450_9 (2022). 

(6) Mori Sho, Matsuda Nayuta, Okita Taira, Aichi Masaatsu, Itakura Mitsuhiro, Suzuki 
Katsuyuki, 
"Modeling changes in the second harmonic generation of ultrasonic waves having 
wavelengths beyond the length scale of conventional molecular dynamics", 
Materialia, Vol.21, pp.101371_1-101371_6 (2022). 

(7) Sasa Narimasa, 
"Fourier interpolation method in phase space of Hamiltonian systems", 
Journal of the Physical Society of Japan, Vol.91, No.5, pp.054001_1-054001_8 (2022). 

(8) Kobayashi Keita, Okumura Masahiko, Nakamura Hiroki, Itakura Mitsuhiro, 
Machida Masahiko, Cooper Michael W. D., 
"Machine learning molecular dynamics simulations toward exploration of high-
temperature properties of nuclear fuel materials; Case study of thorium dioxide", 
Scientific Reports (Internet), Vol.12, No.1, pp.9808_1-9808_11 (2022). 

(9) 海老原 健一, 
"水素ぜい化の評価・解析法; 3.水素昇温脱離曲線の数値シミュレーションに基づく 
解釈", 
材料, Vol.71, No.5, pp.481-487 (2022). 

(10) Kobayashi Keita, Yamaguchi Akiko, Okumura Masahiko, 
"Machine learning potentials of kaolinite based on the potential energy surfaces of 
GGA and meta-GGA density functional theory", 
Applied Clay Science, Vol.228, pp.106596_1-106596_11 (2022). 

(11) Yamaguchi Masatake, Tsuru Tomohito, Itakura Mitsuhiro, Abe Eiji, 
"Atomistic weak interaction criterion for the specificity of liquid metal 
embrittlement", 
Scientific Reports (Internet), Vol.12, No.1, pp.10886_1-10886_7 (2022). 

(12) Nagai Yuki, 
"Intrinsic vortex pinning in superconducting quasicrystals", 
Physical Review B, Vol.106, No.6, pp.064506_1-064506_10 (2022). 

(13) Kimizuka Hajime, Thomsen B., Shiga Motoyuki, 
"Artificial neural network-based path integral simulations of hydrogen isotope 
diffusion in palladium", 
Journal of Physics; Energy (Internet), Vol.4, No.3, pp.034004_1-034004_13 (2022). 

(14) Machida Tadashi, Nagai Yuki, Hanaguri Tetsuo, 
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"Zeeman effects on Yu-Shiba-Rusinov states", 
Physical Review Research (Internet), Vol.4, No.3, pp.033182_1-033182_12 (2022). 

(15) Shiga Motoyuki, 
"Path integral Brownian chain molecular dynamics; A Simple approximation of 
quantum vibrational dynamics", 
Journal of Computational Chemistry, Vol.43, No.27, pp.1864-1879 (2022). 

(16) Yamaguchi Akiko, Nagata Kojiro, Kobayashi Keita, Tanaka Kazuya, Kobayashi Toru, 
Tanida Hajime, Shimojo Kojiro, Sekiguchi Tetsuhiro, Kaneta Yui, Matsuda Shohei, 
Yokoyama Keiichi, Yaita Tsuyoshi, Yoshimura Takashi, Okumura Masahiko, 
Takahashi Yoshio, 
"Extended X-ray absorption fine structure spectroscopy measurements and ab initio 
molecular dynamics simulations reveal the hydration structure of the radium (II) 
ion", 
iScience (Internet), Vol.25, No.8, pp.104763_1-104763_12 (2022). 

(17) Suzudo Tomoaki, Ebihara Kenichi, Tsuru Tomohito, Mori Hideki, 
"Cleavages along {110} in bcc iron emit dislocations from the curved crack fronts", 
 Scientific Reports (Internet), Vol.12, pp.19701_1-19701_10 (2022). 

(18) Yabuuchi Kiyohiro, Suzudo Tomoaki, 
"Interaction between an edge dislocation and faceted voids in body-centered cubic Fe", 
 Journal of Nuclear Materials, Vol.574, pp.154161_1-154161_6 (2023). 

(19) Li Wenshuai, Yamada Shinya, Hashimoto Tadashi, Okumura Takuma, Hayakawa 
Ryota, Nitta Kiyofumi, Sekizawa Oki, Suga Hiroki, Uruga Tomoya, Ichinohe Yuto, 
Sato Toshiki, Toyama Yuichi, Noda Hirofumi, Isobe Tadaaki, Takatori Sayuri, Hiraki 
Takahiro, Tatsuno Hideyuki, Kominato Nao, Ito Masaki, Sakai Yusuke, Omamiuda 
Hajime, Yamaguchi Akiko, Yomogida Takumi, Miura Hikaru, Nagasawa Makoto, 
Okada Shinji, Takahashi Yoshio, 
"High-sensitive XANES analysis at Ce L2-edge for Ce in bauxites using transition-
edge sensors; Implications for Ti-rich geological samples", 
Analytica Chimica Acta, Vol.1240, pp.340755_1-340755_9 (2023). 

(20) Davies Simon. J. C., Bolea-Alamanac Blanca, Endo Kaori, Yamamoto Yu, Yamasaki 
Shudo, Malins Alex, Evans Jonathan, Sullivan Sarah, Ando Shuntaro, Nishida 
Atsushi, Kasai Kiyoto, 
"Urban factors and mental health symptoms in children of the Tokyo Early 
Adolescence Survey; Impact of proximity to railway stations", 
Journal of Transport & Health, Vol.28, pp.101564_1-101564_11 (2023). 

(21) Nagai Yuki, Shinaoka Hiroshi, 
"Sparse modeling approach for quasiclassical theory of superconductivity", 
Journal of the Physical Society of Japan, Vol.92, No.3, pp.034703_1-034703_8 (2023). 
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(22) Galvin Conor O. T., Machida Masahiko, Nakamura Hiroki, Andersson David A., 
Cooper Michael W. D., 
"Correlations for the specific heat capacity of (UxPu1-x)1-yGdyO2-z derived from 
molecular dynamics", Journal of Nuclear Materials, Vol.572, pp.154028_1-154028_8 
(2022). 

(23) Sasa Narimasa, 
"Poincaré integral invariant and conserved quantity of Toda lattice systems", 
JSIAM Letters, Vol.14, pp.88-91 (2022). 

(24) Hayakawa Sho, Yamamoto Yojiro, Okita Taira, Itakura Mitsuhiro, Suzuki Katsuyuki, 
"Long-timescale transformations of self-interstitial atom clusters of Cu using the 
SEAKMC method; The Effect of setting an activation energy threshold for saddle 
point searches", 
Computational Materials Science, Vol.218, pp.111987_1-111987_10 (2023). 

(25) Wallerberger Markus, Badr Samuel, Hoshino Shintaro, Huber Sebastian, Kakizawa 
Fumiya, Koretsune Takashi, Nagai Yuki, Nogaki Kosuke, Nomoto Takuya, Mori 
Hitoshi, Otsuki Junya, Ozaki Soshun, Plaikner Thomas, Sakurai Rihito, Vogel 
Constanze, Witt Niklas, Yoshimi Kazuyoshi, Shinaoka Hiroshi, 
"sparse-ir; Optimal compression and sparse sampling of many-body propagators", 
Software X (Internet), Vol.21, pp.101266_1-101266_7 (2023). 

(26) Tsugawa Kiyoto, Hayakawa Sho, Okita Taira, Aichi Masaatsu, Itakura Mitsuhiro, 
Suzuki Katsuyuki, 
"Molecular dynamics simulation to elucidate effects of spatial geometry on 
interactions between an edge dislocation and rigid, impenetrable precipitate in Cu", 
Computational Materials Science, Vol.215, pp.111806_1-111806_8 (2022). 
 

【システム計算科学センター】 
＜査読有り研究論文＞ 

(1) 町田 昌彦, 岩田 亜矢子, 山田 進, 乙坂 重嘉, 小林 卓也, 船坂 英之, 森田 貴己, 
"福島前面海域におけるトリチウム存在量の推定とその経時変化; 福島沿岸および沖合

のトリチウム存在量と 1F 貯留量および年間放出管理量との比較", 
日本原子力学会和文論文誌, Vol.22, No.1, pp.12-24 (2023). 
 

＜査読無し研究論文＞ 
(1) 佐々 成正, 井上 純一, 

"常微分方程式", 
東京大学工学教程; 基礎系数学, 常微分方程式, 174p. (2020). 

(2) 山口 瑛子, 永田 光知郎, 田中 万也, 小林 恵太, 小林 徹, 下条 晃司郎, 谷田 肇, 関
口 哲弘, 金田 結依, 松田 晶平, 横山 啓一, 矢板 毅, 吉村 崇, 奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 
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"EXAFS による Ra の水和状態と粘土鉱物への吸着状態の解明", 
放射化学, No.45, pp.28-30 (2022). 

(3) 永井 佑紀, 
"1 週間で学べる! Julia 数値計算プログラミング", 
244p. (2022). 
 

＜査読有り会議論文＞ 
(1) Yamada Susumu, Imamura Toshiyuki, Machida Masahiko, 

"High performance parallel LOBPCG method for large Hamiltonian derived from 
Hubbard model on multi-GPU systems", 
Supercomputing Frontiers, "Supercomputing Frontiers Asia 2022 (SCFA22)", pp.1-
19 (2022). 

(2) Hirayama Shintaro, Sato Koichi, Kato Daiji, Iwakiri Hirotomo, Yamaguchi Masatake, 
Watanabe Yoshiyuki, Nozawa Takashi, 
"Effect of uniaxial tensile strain on binding energy of hydrogen atoms to vacancy-
carbon-hydrogen complexes in α-iron", 
Nuclear Materials and Energy (Internet), "20th International conference on fusion 
reactor materials (ICFRM-20)", Vol.31, pp.101179_1-101179_9 (2022). 
 

【システム計算科学センター】 
＜査読無し研究論文＞ 

(1) Machida Masahiko, Iwata Ayako, Yamada Susumu, Otosaka Shigeyoshi, Kobayashi 
Takuya, Funasaka Hideyuki, Morita Takami, 
"Estimation of temporal variation of tritium inventory discharged from the port of 
Fukushima Dai-ichi Nuclear Power Plant; Analysis of the temporal variation and 
comparison with released tritium inventories from Japan and world major nuclear 
facilities", 
Journal of Nuclear Science and Technology, Vol.60, No.3, pp.258-276 (2023). 

 
22．．国国際際会会議議、、国国内内会会議議ででのの発発表表等等  

【高度計算機技術開発室】 
＜国際会議＞ 

(1) Hasegawa Yuta, Aoki Takayuki, Kobayashi Hiromichi, Idomura Yasuhiro, Onodera 
Naoyuki, 
"Tree cutting approach for reducing communication in domain partitioning of tree-
based block-structured adaptive mesh refinement", 
15th World Congress on Computational Mechanics & 8th Asian Pacific Congress on 
Computational Mechanics (WCCM-APCOM Yokohama 2022), (Yokohama (online), 
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Japan, Jul. 31-Aug. 5, 2022). 
(2) Onodera Naoyuki, Idomura Yasuhiro, Hasegawa Yuta, Nakayama Hiromasa, 

Shimokawabe Takashi, Aoki Takayuki, 
"Particle filter for Large-eddy Simulations of turbulent boundary-layer flow 
generation based on observations", 
15th World Congress on Computational Mechanics & 8th Asian Pacific Congress on 
Computational Mechanics (WCCM-APCOM Yokohama 2022), (Yokohama (online), 
Japan, Jul. 31-Aug. 5, 2022). 

(3) Sugihara Kenta, Onodera Naoyuki, Idomura Yasuhiro, Yamashita Susumu, 
"A Study of phase-field parameters in gas-liquid two-phase flow problems", 
15th World Congress on Computational Mechanics & 8th Asian Pacific Congress on 
Computational Mechanics (WCCM-APCOM Yokohama 2022), (Yokohama (online), 
Japan, Jul. 31-Aug. 5, 2022). 

(4) Idomura Yasuhiro, 
"Performance portable full-f gyrokinetic simulations on exascale supercomputers", 
27th International Conference on Numerical Simulation of Plasmas (ICNSP 2022), 
(online, Japan, Aug. 30-Sep. 2, 2022). 
 

＜国内会議＞ 
(1) 井戸村 泰宏, 

"Oakforest-PACS における大規模 CFD 解析向け省通信型行列解法の開発", 
第 11 回 JCAHPC セミナー(OFP 運用終了記念シンポジウム), (online, 日本, 2022 年 5
月 27 日). 

(2) 朝比 祐一, 前山 伸也, Bigot Julien, Garbet Xavier, Grandgirard Virginie, 藤井 恵介, 
下川辺 隆史, 渡邉 智彦, 井戸村 泰宏, 小野寺 直幸, 長谷川 雄太, 青木 尊之, 片桐 
孝洋, 
"エクサスケール数値計算のためのデータ解析手法の開発", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 14 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2022 年 7 月 1 日). 

(3) 小野寺 直幸, 長谷川 雄太, 井戸村 泰宏, 朝比 祐一, 河村 拓馬, 伊奈 拓也, 下村 和
也, 稲垣 厚至, 鈴木 真一, 平野 洪賓, 下瀬 健一, 下川辺 隆史, 
"超高解像度の即時予測の実現に向けた都市街区内風況データベースの構築", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 14 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2022 年 7 月 7-8 日). 

(4) 小野寺 直幸, 青木 尊之, 井戸村 泰宏, 山下 晋, 河村 拓馬, 朝比 祐一, 伊奈 拓也, 
長谷川 雄太, 杉原 健太, 下川辺 隆史, 大島 聡史, 
"GPU・CPU・ARM プロセッサに対する原子力 CFD アプリケーション用の混合精度ポ

アソン解法", 
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JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 14 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2022 年 7 月 7-8 日). 

(5) 杉原 健太, 青木 尊之, 小野寺 直幸, 井戸村 泰宏, 河村 拓馬, 下川辺 隆史, 伊奈 拓
也, 山下 晋, 
"原子力気液二相流体解析における界面追跡手法の高度化", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 14 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2022 年 7 月 7-8 日). 

(6) 朝比 祐一, 前山 伸也, Bigot Julien, Garbet Xavier, Grandgirard Virginie, Obrejan 
Kevin, Padioleau Thomas, 藤井 恵介, 下川辺 隆史, 渡邉 智彦, 井戸村 泰宏, 小野寺 
直幸, 長谷川 雄太, 青木 尊之, 
"エクサスケール数値計算を見据えた性能可搬性研究およびデータ解析手法の開発", 
JHPCN: 学際大規模情報基盤共同利用・共同研究拠点第 14 回シンポジウム, (東京, 日
本, 2022 年 7 月 7-8 日). 

(7) 伊奈 拓也, 井戸村 泰宏, 今村 俊幸, 山下 晋, 小野寺 直幸, 
"多相 CFD シミュレーションにおける悪条件行列に対する GPU 向け BFloat16 精度前

処理の検証", 
情報処理学会第 185 回ハイパフォーマンスコンピューティング研究発表会, (下関, 日本, 
2022 年 7 月 27-29 日). 

(8) 矢野 緑里, 河村 拓馬, 下村 和也, 杉原 健太, 井戸村 泰宏, 
"汚染物質拡散シミュレーションの In-Situ アンサンブル可視化", 
第 50 回可視化情報シンポジウム, (東京, 日本, 2022 年 8 月 8-10 日). 

(9) 朝比 祐一, 
"大規模核融合プラズマ乱流シミュレーションデータの主成分分析", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 

(10) 井戸村 泰宏, 
"大域的乱流シミュレーション", 
第 39 回プラズマ・核融合学会年会, (富山, 日本, 2022 年 11 月 22-25 日). 

(11) 小野寺 直幸, 
"都市街区内の風況デジタルツインの実現に向けた高速化およびデータ同化技術の開発", 
NVIDIA 冬の HPC Weeks; Week 1, (online, 日本, 2022 年 11 月 29 日). 

(12) 今村 俊幸, 伊奈 拓也, 廣田 悠輔, 井戸村 泰宏, 
"CPU+GPU 混成システム上の固有値計算ソルバーの現状調査と性能評価", 
情報処理学会第 187 回ハイパフォーマンスコンピューティング研究発表会, (那覇, 日本, 
2022 年 12 月 1-2 日). 

(13) 河村 拓馬, 坂本 尚久, 
"粒子ベース可視化アプリケーションの VR 対応とジェスチャ制御機能開発", 
第 36 回数値流体力学シンポジウム, (online, 日本, 2022 年 12 月 14-16 日). 

(14) 河村 拓馬, 坂本 尚久, 
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"粒子ベースの大規模データ向け遠隔可視化アプリケーションの VR 化", 
先進的可視化環境とデータ科学を用いた可視化解析の研究会(VR2022), (土岐, 日本, 
2022 年 12 月 8-9 日). 
 

【シミュレーション技術開発室】 
＜国際会議＞ 

(1) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Nuclear quantum effects in water and its isotopologues", 
2nd International Symposium "Hydrogenomics", (online, Japan, May. 16-19, 2022). 

(2) Takahashi Yoshio, Yamaguchi Akiko, 
"High energy resolution fluorescence XAS for the speciation of cesium and rare earth 
elements in geochemical and environmental samples", 
32nd Goldschmidt Conference (Goldschmidt 2022), (Honolulu, U.S.A., Jul. 10-15, 
2022). 

(3) Nagai Yuki, 
"Localized Krylov-Bogoliubov-de Gennes Method; Ultra-fast numerical approach to 
large-scale inhomogeneous superconductor", 
29th International Conference on Low Temperature Physics (LT29), (Sapporo, Japan, 
Aug. 18-24, 2022). 

(4) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Nuclear quantum effects in molecular dynamics simulations of water", 
33rd IUPAP Conference on Computational Physics (CCP 2022), (Austin (online), 
U.S.A., Aug. 1-4, 2022). 

(5) Ebihara Kenichi, Yamaguchi Masatake, Tsuru Tomohito, Itakura Mitsuhiro, 
"Numerical study of hydrogen thermal desorption spectra of aluminum", 
18th International Conference on Aluminium Alloys (ICAA18), (Toyama, Japan, Sep. 
4-8, 2022). 

(6) Yamaguchi Masatake, Tsuru Tomohito, Ebihara Kenichi, Itakura Mitsuhiro, 
"Hydrogen trapping energy at the incoherent interface in aluminum alloys; First-
principles calculations", 
18th International Conference on Aluminum Alloys (ICAA18), (Toyama, Japan, Sep. 
4-8, 2022). 

(7) Shiga Motoyuki, 
"Current status of ab initio molecular dynamics simulations", 
10th International Conference on Smart Systems Engineering 2022 (SmaSys2022), 
(Yamagata (online), Japan, Oct. 6-7, 2022). 

(8) Ebihara Kenichi, Sugiyama Yuri, Matsumoto Ryosuke, Takai Kenichi, Suzudo 
Tomoaki, 
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"Simulation of hydrogen thermal desorption spectra for iron with strain-Induced 
vacancy-type defects included", 
4th International Conference on Metals Hydrogen (Steely Hydrogen 2022), (Ghent, 
Belgium, Oct. 01, 2022). 

(9) Shiga Motoyuki, 
"Path integral simulations; Probing nuclear quantum effects in materials", 
Seminar series for Establishment of an integrated HPC platform project, (Seoul 
(online), Korea, Dec. 16, 2022). 

(10) Itakura Mitsuhiro, Yamaguchi Masatake, Egusa Daisuke, Abe Eiji, 
"DFT calculation of kink boundary migration in LPSO structure", 
5th International Symposium on Long-Period Stacking/Order Structure and Mille-
feuille Structure (LPSO/MFS2022), (Tokyo, Japan, Dec. 11-14, 2022). 
 

＜国内会議＞ 
(1) 志賀 基之, 

"経路積分法を用いた量子振動動力学のための新たな近似", 
第 24 回理論化学討論会, (金沢, 日本, 2022 年 5 月 17-20 日). 

(2) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Ab initio study of nuclear quantum effects in water", 
第 24 回理論化学討論会, (金沢, 日本, 2022 年 5 月 17-20 日). 

(3) 奥村 雅彦, 
"粘土鉱物の機械学習分子動力学法シミュレーション", 
原子層鉱物の機能開拓に向けた計算・計測連携研究会, (つくば, 日本, 2022 年 5 月 17
日). 

(4) 永井 佑紀, 
"自己学習ハイブリッドモンテカルロ法", 
Advance/NeuralMD 新機能紹介セミナー, (柏(online), 日本, 2022 年 6 月 22 日). 

(5) 山口 瑛子, 中尾 淳, 奥村 雅彦, 
"雲母の構造が剥離強度に与える影響の定量的評価", 
日本土壌肥料学会 2022 年度東京大会, (東京, 日本, 2022 年 9 月 13-15 日). 

(6) 宇野 功一郎, 中尾 淳, 奥村 雅彦, 小暮 敏博, 和穎 朗太, 山口 瑛子, 矢内 純太, 
"放射性セシウム捕捉ポテンシャルの溶液条件は移行リスクの推定に最適か?", 
日本土壌肥料学会 2022 年度東京大会, (東京, 日本, 2022 年 9 月 13-15 日). 

(7) 山田 進, 沼田 良明, 佐藤 朋樹, 飛田 康弘, Wei S., 
"被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の開発,4; 線源逆推定エンジンの

研究開発; 建屋内での大規模解析", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 

(8) 中村 博樹, 町田 昌彦, 加藤 正人, 
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"機械学習分子動力学による(Ca,Sr)F2 の高温物性の評価", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 

(9) 阿部 弘亨, 高鍋 和広, 中山 哲, 山口 正剛, Yang Huilong, 叶野 翔, 
"Cr 被覆型事故耐性燃料の開発,1; Cr 表面における水素発生に関する実験的, 理論的研

究", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 

(10) Kim Minsik, Malins Alex, 町田 昌彦, 吉村 和也, 吉田 浩子, 斎藤 公明, 
"福島における放射性物質分布調査,11; 福島県木造家屋内外の空間線量率分布特徴につ

いて", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 

(11) Kim Minsik, Malins Alex, 町田 昌彦, 吉村 和也, 吉田 浩子, 斎藤 公明, 
"福島県木造家屋内外の空間線量率分布の特徴", 
令和 4 年度環境創造センター成果報告会, (三春(online), 日本, 2022 年 9 月 29 日). 

(12) 奥村 雅彦, 
"粘土鉱物分子動力学シミュレーションの新展開; 機械学習分子動力学法", 
第 65 回粘土科学討論会, (松江, 日本, 2022 年 9 月 7-8 日). 

(13) 山口 瑛子, 永田 光知郎, 小林 恵太, 田中 万也, 小林 徹, 谷田 肇, 矢板 毅, 吉村 崇, 
奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 
"分子レベルの情報に基づいたラジウムの環境挙動解明", 
日本放射化学会第 66 回討論会(2022), (東京, 日本, 2022 年 9 月 15-17 日). 

(14) 永田 光知郎, 山口 瑛子, 小林 徹, 下条 晃司郎, 横山 啓一, 谷田 肇, 矢板 毅, 高橋 
嘉夫, 吉村 崇, 
"In vitro で形成させたヒドロキシアパタイトに吸着した Ra-226 の局所構造解析", 
日本放射化学会第 66 回討論会(2022), (東京, 日本, 2022 年 9 月 15-17 日). 

(15) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"Nuclear quantum effects in water and its isotopologous from ab initio path integral 
molecular dynamics", 
第 16 回分子科学討論会(2022 横浜), (横浜, 日本, 2022 年 9 月 19-22 日). 

(16) 山口 瑛子, 栗原 雄一, 永田 光知郎, 小林 恵太, 田中 万也, 小林 徹, 谷田 肇, 矢板 
毅, 吉村 崇, 奥村 雅彦, 高橋 嘉夫, 
"ラジウムの粘土鉱物への吸着構造解明とそのラジウムの環境挙動への示唆", 
日本地球化学会第 69 回年会, (高知, 日本, 2022 年 9 月 5-12 日). 

(17) 志賀 基之, 
"第一原理経路積分法に基づく量子振動動力学", 
第 16 回分子科学討論会(2022 横浜), (横浜, 日本, 2022 年 9 月 19-22 日). 

(18) 板倉 充洋, 都留 智仁, 山下 真一郎, 橋本 直幸, 
"金属積層造形による新規低放射化ハイエントロピー合金の作製 II,4; 積層欠陥エネル

ギーに及ぼす合金及び磁性の効果", 
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日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 
(19) 永井 佑紀, 品岡 寛, 

"スパースモデリングを用いた超伝導準古典理論; 自己無撞着方程式の高速解法", 
日本物理学会 2022 年秋季大会(物性), (東京, 日本, 2022 年 9 月 6-8 日). 

(20) 永井 佑紀, 
"機械学習による材料物性シミュレーションの高速化", 
アドバンス・シミュレーション・セミナー2022(第 3 回), (柏(online), 日本, 2022 年 9 月

30 日). 
(21) 志賀 基之, 

"第一原理分子動力学の現在と未来", 
理論化学レクチャーシリーズ 3, (online, 日本, 2022 年 10 月 28 日, 11 月 1 日). 

(22) Thomsen Bo, Shiga Motoyuki, 
"On nuclear quantum effects and their effect on hydrogen bonds in water", 
第 5 回ハイドロジェノミクス研究会, (online, 日本, 2022 年 10 月 6-7 日). 

(23) 志賀 基之, 
"コンピュテーショナル・グリーンケミストリーに向けて", 
量子化学探索講演会 2022, (横浜(online), 日本, 2022 年 11 月 10 日). 

(24) 吉田 浩子, Kim Minsik, Malins Alex, 町田 昌彦, 
"空間線量率測定に基づく木造住家の代表的な線量低減係数の評価とその適用", 
第 4 回日本保健物理学会・日本放射線安全管理学会合同大会, (福岡, 日本, 2022 年 11 月

24-26 日). 
(25) 伊東 祐斗, 江草 大佑, 山口 正剛, 阿部 英司, 

"一般化積層欠陥エネルギーに基づく hcp-Mg における変形異方性の検証", 
軽金属学会第 143 回秋期大会, (東京, 日本, 2022 年 11 月 11-13 日). 

(26) 清水 一行, 戸田 裕之, 藤原 比呂, 平山 恭介, 山口 正剛, 
"Al-Zn-Mg 合金における T 相の水素トラップと水素脆化防止", 
軽金属学会第 143 回秋期大会, (東京, 日本, 2022 年 11 月 11-13 日). 

(27) 志賀 基之, 
"PIMD コードを用いた並列分子シミュレーション", 
NIMS ナノシミュレーションワークショップ 2022, (東京, 日本, 2022 年 12 月 15 日). 

(28) 永井 佑紀, 
"超伝導準結晶における自発的磁束ピン留め", 
第 28 回渦糸物理ワークショップ, (相模原, 日本, 2022 年 12 月 15-17 日). 

(29) 永井 佑紀, 岩崎 祐昂, 北原 功一, 木村 薫, 志賀 基之, 
"準結晶・近似結晶における異常高温比熱解明への試み; 機械学習分子動力学シミュレー

ションからのアプローチ", 
新学術領域研究第 9 回領域会議, (神戸, 日本, 2022 年 12 月 20-22 日). 

(30) 永井 佑紀, 
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"Julia による科学技術計算", 
京都大学; ソースコードから始まる異分野交流, (京都, 日本, 2023 年 1 月 13 日). 

(31) 永井 佑紀, 田中 佳織, 
"超伝導化した準結晶における諸性質について", 
研究会「準周期電子状態とマルチフラクタリティ・ハイパーユニフォーミティ」, (盛岡, 
日本, 2023 年 1 月 31 日-2 月 2 日). 

(32) 奥村 雅彦, 
"機械学習分子動力学法; 基礎・応用・発展", 
早稲田大学凝縮系物質科学研究所講演会, (東京, 日本, 2023 年 2 月 6 日). 
 

【システム計算科学センター】 
＜国際会議＞ 

(1) Dercon Gerd, Albinet Franck, Saito Kimiaki, Takemiya Hiroshi, Machida Masahiko, 
Eguchi Tetsuya, Smolders Erik, Blackburn Carl, Heng Lee, 
"Artificial intelligence for monitoring and remediating radioactive contamination in 
agriculture", 
IAEA Technical Meeting on the Importance of Communicating Scientific Facts; 
Addressing Radiation Concerns in Societies - the Role of Science Technology and 
Society, (Mol, Belgium, Nov. 2-4, 2022). 
 

＜国内会議＞ 
(1) Shi Wang, Machida Masahiko, Yamada Susumu, Yoshida Toru, Hasegawa Yukihiro, 

Okamoto Koji, 
"Development of exposure reduction technologies by digitalization of environment 
and radioactive source distribution, 3; LASSO theory and demonstration for inverse 
estimation on radioactive source distributions", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 

(2) 町田 昌彦, Shi Wang, 山田 進, 宮村 浩子, 沼田 良明, 佐藤 朋樹, 飛田 康弘, 吉田 
亨, 柳 秀明, 古立 直也, 長谷川 幸弘, 岡本 孝司, 
"被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の開発,2; 線源逆推定・線量率推

定・可視化エンジンの研究開発: 計画及び進捗", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 

(3) 町田 昌彦, 
"原子炉建屋内での放射線源の逆推定手法の開発(国プロの研究開発進捗報告)", 
日本原子力学会部会連絡会ウィークリーウェビナー(第 21 回); 計算科学技術部会 1, 
(online, 日本, 2022 年 9 月 30 日). 

(4) 町田 昌彦, Liu Xudong, 谷村 直樹, 斎藤 公明, 
"福島における放射性物質分布調査,16; 機械学習を用いた空間線量率変化モデルの開発", 
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日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 
(5) 宮村 浩子, 佐藤 朋樹, 沼田 良明, 飛田 康弘, 町田 昌彦, 

"被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の開発,5; インタラクティブ可視

化エンジンの研究開発; MR デバイスの活用", 
日本原子力学会 2022 年秋の大会, (日立, 日本, 2022 年 9 月 7-9 日). 
 

33．．技技術術雑雑誌誌・・研研究究報報告告書書・・技技術術報報告告書書等等ででのの発発表表  
(1) システム計算科学センター, 

"令和 3 年度計算科学技術研究実績評価報告", 
JAEA-Evaluation 2022-004, 38p. (2022). 

(2) システム計算科学センター, 
"令和 3 年度研究開発・評価報告書 評価課題「計算科学技術研究」（事後／事前評価）, 
JAEA-Evaluation 2022-003, 61p. (2022). 

(3) 高性能計算技術利用推進室, 
"令和 3 年度大型計算機システム利用による研究成果報告集", 
JAEA-Review 2022-035, 219p. (2023). 

 
44．．メメデディィアアへへのの情情報報発発信信及及びび新新聞聞報報道道等等 

(1) 山口 瑛子, 奥村 雅彦他 
"水に溶けたラジウムの姿を世界で初めて分子レベルで観測―キュリー夫妻による発見

から 124 年、ラジウムの分子レベル研究の幕開け―" (2022/9/27). 
 
55．．研研究究発発表表会会等等のの開開催催  

(1) 第 34 回 CCSE ワークショップ 
原子力材料研究開発における DX 推進の現状と将来： 
原子力材料研究開発の革新と新展開 
2023 年 2 月 24 日、オンライン. 

 
66．．受受賞賞等等  

(1) 日本シミュレーション学会 Outstanding Presentation Award 
河村 拓馬 
“VR Extension of Particle-based Remote Visualization Application” 
（The 41th JSST Annual International Conference on Simulation Technology、 
 2022 年 8 月 31 日-9 月 2 日）（受賞日：12 月 10 日）. 

(2) 日本放射化学会第 66 回討論会（2022）若手優秀賞 
山口 瑛子 
「分子レベルの情報に基づいたラジウムの環境挙動解明」 
（日本放射化学会第 66 回討論会、2022 年 9 月 17 日）. 
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(3) 第 55 回(2022 年度)日本原子力学会技術賞 
中山 浩成、小野寺 直幸、佐藤 大樹 
「局所域高分解能大気拡散・線量評価システム」 
（日本原子力学会春の年会、2023 年 3 月 14 日）. 

 
77．．特特許許等等のの状状況況  

(1) 特許の出願及び登録 
出願：アルミニウム合金材の水素脆化防止方法および水素脆化防止剤（山口 正剛） 

特願 2022-063424（2022 年 4 月 6 日）. 
出願：線源推定装置及び線源推定方法（町田 昌彦） 

特願 2022-083279（2022 年 5 月 20 日）. 
出願：観測点決定装置及び観測点決定方法（町田 昌彦） 

特願 2022-083280（2022 年 5 月 20 日）. 
 

(2) 成果の活用（利用許諾）による収入 
件名（成果の内容） 契約先（販売者） 権利／契約種別 今年度収入額 

並列分子動力学ステン

シル 他 2 件 
株式会社 JSOL プログラム著作権／

利用許諾 
3,308,313 円 

 
88．．外外部部資資金金のの獲獲得得にに関関連連すするる事事項項  

室 予算額（千円） 
（件数） 

科研費（代表） 科研費（分担） 

高度計算機技術開発室 53,028（ 9） 6（うち新規 3） 1（うち新規 0） 
シミュレーション 
技術開発室 

40,324（17） 11（うち新規 3） 3（うち新規 3） 

システム計算科学 
センター 

232,540（ 2） 0 1（うち新規 0） 

合計 325,892（28） 17（うち新規 6） 5（うち新規 3） 
 
【高度計算機技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県） 

42,378 千円 
(2) 【継続】核燃焼プラズマ閉じ込め物理の開拓、「富岳」成果創出加速プログラム（文部科

学省） 2,200 千円（分担） 
(3) 【継続】都市歩行者レベルにおける大気環境の超解像評価システムの構築（日本学術振

興会：科研費国際共同 B）（東京工業大学） 260 千円（分担） 
(4) 【継続】GPU スーパーコンピュータを用いた沸騰多相流挙動解析（日本学術振興会：科

研費（基盤 C）） 1,300 千円 
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(5) 【継続】大規模分散 GPGPU シミュレーションの対話的 In-Situ 可視化（日本学術振興

会：科研費（基盤 C）） 1,300 千円 
(6) 【継続】観測密度を上回る高解像度の都市風況 LES に対するデータ同化手法の開発（日

本学術振興会：科研費（若手研究）） 1,300 千円 
(7) 【新規】GPU スーパーコンピュータを用いた 1m 解像度リアルタイム風況デジタルツ

イン（日本学術振興会：科研費（基盤 B）） 2,730 千円 
(8) 【新規】ハイブリッド混合精度処理によるエクサスケール反復解法ライブラリの開発

（日本学術振興会：科研費（基盤 C）） 780 千円 
(9) 【新規】大域的 5 次元第一原理モデルのエクサスケール乱流計算による水素同位体混合

現象の解明（日本学術振興会：科研費（基盤 C）） 780 千円 
 

【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】「ナノ～マクロを繋ぐトモグラフィー：界面の半自発的剥離」、「界面のナノスケ

ール・イメージベース計算物理解析」（科学技術振興機構：CREST） 10,677 千円（分

担） 
(2) 【継続】金属被覆ジルコニウム合金型事故耐性燃料の開発（化学的作用の確認・物理的

安定性の確認）（文部科学省：原子力システム研究開発事業） 606 千円 
(3) 【新規】3D 造形革新燃料製造のシミュレーション共通基盤技術（文部科学省：原子力シ

ステム研究開発事業） 2,000 千円（分担） 
(4) 【継続】粘土鉱物により放射性核種は還元されるか？－放射性廃棄物地層処分と関連し

て－（日本学術振興会：科研費（挑戦的研究（萌芽）） 260 千円 
(5) 【継続】タングステンにおいて照射欠陥生成を抑制する合金元素の探索（日本学術振興

会：科研費（基盤 C））910 千円 
(6) 【継続】サブナノ分解能応力下その場観察法の開拓による新たな照射子化機構の解明

（日本学術振興会：科研費（基盤 A））520 千円 
(7) 【継続】水素の先端計算による水素機能の高精度予測（日本学術振興会：科研費（新学

術領域研究）） 10,920 千円 
(8) 【継続】モデリングによるキンク形成・強化のメカニズム解明（日本学術振興会：科研

費（新学術領域研究）） 5,278 千円 
(9) 【継続】遅延時間型超伝導検出器による中性子イメージングの位置分解能向上と検出効

率改善（日本学術振興会：科研費（基盤 A）） 200 千円（分担） 
(10) 【継続】元素組み換え雲母を利用したセシウム土壌－植物間移行制御の機構解明（日本

学術振興会：科研費（基盤 B）） 1,040 千円 
(11) 【継続】電子と原子核の量子論に基づく水素エネルギー材料の第一原理設計（日本学術

振興会：科研費（基盤 B）） 1.053 千円 
(12) 【新規】対称性を考慮したニューラルネットワークによる有効模型構築（日本学術振興

会：科研費（基盤 C）） 1100 千円 
(13) 【新規】機械学習分子シミュレーションによる準結晶の高次元性の解析:異常高温比熱の
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解明（日本学術振興会：科研費（新学術領域研究（研究領域提案型）公募研究））  
1,600 千円 

(14) 【新規】量子多体問題に表れる固有値計算に対する高速化・高精度化手法の研究開発（日

本学術振興会：科研費（基盤 C）） 910 千円 
(15) 【新規】「学習物理学」の創生－機械学習と物理学の融合新領域による基礎物理学の変革

（日本学術振興会：科研費（学術変革領域研究（A））200 千円（分担） 
(16) 【新規】ニューラルネットワークで創生する新しい物性物理学（日本学術振興会：科研

費（学術変革領域研究（A））2,600 千円（分担） 
(17) 【新規】自己学習ハイブリッドモンテカルロ法に関する技術指導（アドバンストソフト

株式会社）（技術指導契約）450 千円 
 

【システム計算科学センター】 
(1) 【継続】廃炉・汚染水対策事業費補助金（原子炉建屋内の環境改善のための技術の開発

（被ばく低減のための環境・線源分布のデジタル化技術の開発））（分担）（資源エネルギ

ー庁） 232,410 千円 
(2) 【継続】超伝導固有ジョセフソン接合における多光子レーザー発振の実証（日本学術振

興会：科研費（基盤 B））130 千円（分担） 
 

99．．産産学学官官ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項  
室 共同研究 委託研究 受託研究 技術指導契約 研究協定 

高度計算機技術開発室 4 0 2 0 0 
シミュレーション 
技術開発室 

11 0 3 1 0 

高性能計算技術 
利用推進室 

0 1 0 0 0 

システム計算科学 
センター 

1 0 0 0 1 

合計 16 1 5 1 1 
 

●共同研究 
【高度計算機技術開発室】 
(1) 【新規】広域気象場－局所風況観測－局所風況解析を連携したリアルタイム風況予測に

関する研究（防災科学技術研究所、東京工業大学） 
(2) 【新規】GPU スーパーコンピュータ向け大規模数値流体力学シミュレーションに関す

る研究（東京大学、東京工業大学） 
(3) 【新規】大規模シミュレーションに対する In-Situ 情報可視化技術に関する研究（京都

大学、神戸大学） 
(4) 【新規】大規模 CFD シミュレーションの In-Situ 制御に関する研究（荏原製作所） 
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【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】大規模複雑人工物構造材料の劣化予測技術構築に関に関する研究（東京大学） 
(2) 【継続】水を反応場とするグリーンケミストリーの計算化学に関する研究（東京大学） 
(3) 【継続】機械学習分子動力学法を用いた天然変性ペプチドの物性評価研究（量子科学技

術研究開発機構） 
(4) 【継続】機械学習分子動力学法を用いた金属材料の物性評価研究（産業技術短期大学） 
(5) 【継続】核分裂生成析出物（Pd-Rh-Ru 系合金）の水素吸蔵等の機能に関する計算科学

研究（東京都市大学） 
(6) 【継続】放射性元素の環境中動態に関する研究（東京大学、大阪大学） 
(7) 【継続】雲母系鉱物のセシウム吸着等の機能に関する実験及び計算科学研究（京都府立

大学） 
(8) 【継続】無機材料探索に向けた自己学習ハイブリッドモンテカルロ法を活用した機械学

習分子動力学シミュレーション手法の研究（株式会社東芝） 
(9) 【新規】機械学習ポテンシャルを用いた無機材料物性評価研究（AGC 株式会社） 
(10) 【新規】計算科学による有機無機ハイブリッドペロブスカイトの物性評価研究（早稲田

大学、宇宙航空研究開発機構） 
(11) 【新規】有機物分子の錯体形成に係る計算科学研究（法政大学） 

 
【システム計算科学センター】 
(1) 【新規】大規模並列行列計算ライブラリの研究開発（理化学研究所） 

 
●委託研究 
【高性能計算技術利用推進室】 
(1) 【新規】放射線イメージングにおける機械学習の適用および信号処理手法の高度化に関 

わる研究（慶応義塾大学） 
 

●受託研究 
【高度計算機技術開発室】 
(1) 【継続】広域線量分布測定用装置（KURAMA-Ⅱ）データ解析・補正委託業務（福島県）

（福島研究開発部門受託に参加） 
(2) 【継続】「富岳」成果創出加速プログラム「核燃焼プラズマ閉じ込め物理の開拓」（名古

屋大学） 
 

【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】ナノ～マクロを繋ぐトモグラフィー：界面の半自発的剥離、界面のナノスケー

ル・イメージベース計算物理解析（科学技術振興機構） 
(2) 【継続】金属被覆ジルコニウム合金型事故耐性燃料の開発（化学的作用の確認・物理的

安定性の確認）（文部科学省） 
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(3) 【継続】3D 造形革新燃料製造のシミュレーション共通基盤技術（文部科学省） 
 

●研究協定 
【システム計算科学センター】 

(1) 【継続】「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原子力研究開発機構との間における

連携協力の推進に係る協定書」に基づく「国立大学法人東京大学と独立行政法人日本原

子力研究開発機構との計算科学研究協力に関する覚書」（東京大学） 
 
1100．．機機構構内内のの他他部部門門ととのの連連携携にに関関連連すするる事事項項  
 研究の実施にあたっては、機構としての統合効果を発揮し、研究開発を効率的･効果的に推進

する観点から、以下のとおり 27 件に及ぶ機構内連携を実施している（令和 5 年 1 月 13 日現

在）。 
【高度計算機技術開発室】 
(1) 【継続】福島県空間線量率測定データの情報発信 

部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター） 
概要：福島県下を走行する路線バスを活用することで得られる、地域住民に密着した空

間線量率分布データを可視化し、迅速に公開する。 
(2) 【継続】汚染物質拡散解析の計算技術開発 

部署：原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究センター） 
概要：汚染物質拡散解析に係る高性能計算技術、計算モデル、データ同化技術、機械学

習技術、及び可視化技術の開発 
(3) 【継続】航空機モニタリングに基づく地上線量率の推定技術開発 

部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター） 
概要：航空機モニタリングデータ、地形データ、衛星写真データを用いた地上線量率推

定の逆問題解析における機械学習技術の開発 
(4) 【新規】多相熱流動解析の計算技術開発 

部署：原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究センター） 
概要：多相熱流動解析に係る高性能計算技術、計算モデル、及び可視化技術の開発 

(5) 【新規】ARKADIA における可視化技術開発 
部署：高速炉・新型炉研究開発部門（高速炉サイクル研究開発センター） 
概要：ARKADIA における炉心解析データの高速可視化技術の開発 
 

【シミュレーション技術開発室】 
(1) 【継続】土壌粘土鉱物への放射性セシウム吸着の解析 

部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター）、原子力科学研究部門（物質

科学研究センター、先端基礎研究センター）、核燃料・バックエンド研究開発部門（核燃

料サイクル工学研究所 環境技術開発センター） 
概要：粘土鉱物に対する吸着化学形態を量子ビームと計算科学の両面から解明する。 
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(2) 【継続】河口及び沿岸でのセシウム長期輸送解析 
部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター）、原子力科学研究部門（原

子力基礎工学研究センター）、核燃料・バックエンド研究開発部門（東濃地科学センタ

ー） 
概要：福島長期環境予測に資するため、河口及び沿岸での 2/3 次元のセシウム長期輸送

解析システムを開発する。 
(3) 【継続】福島第一原子力発電所港湾内放射性核種動態シミュレーション 

部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター） 
概要：福島第一原子力発電所の港湾内の放射性核種の動態をシミュレーションにより評

価する。 
(4) 【継続】ADS 材料の脆化評価 

部署：原子力科学研究部門（原子力基礎工学研究センター） 
概要：ADS 炉ビーム窓材料の液体金属脆化と照射脆化について計算科学による評価を

行う。 
(5) 【継続】モニタリングデータから空間線量率変化の将来予測 

部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター） 
概要：機械学習（スパースモデリング・LASSO）技術を適用 

(6) 【継続】1F 港湾・沿岸モニタリングデータからのインベントリー推定 
部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター） 
概要：地理空間情報解析（ボロノイ解析やクリギング手法等）技術を適用 

(7) 【継続】ガラス状物質の構造解析 
部署：原子力科学研究部門（J-PARC センター） 
概要：中性子非弾性散乱データ解釈に機械学習分子動力学法を適用 

(8) 【継続】核燃料の高温物性解析 
部署：高速炉・新型炉研究開発部門（高速炉サイクル研究開発センター） 
概要：酸化物高温物性解析及び高温ガス炉燃料被覆材料の照射特性解析に第一原理計算

及び機械学習分子動力学法を適用 
(9) 【継続】Cs 土壌・コンクリ浸透解析 

部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター） 
概要：Cs 土壌・コンクリ浸透解析に機械学習分子動力学法の適用を検討 

(10) 【継続】燃料デブリの機械的特性の計算 
部署：福島研究開発部門（廃炉環境国際共同研究センター） 
概要：燃料デブリの機械的特性の計算、実験結果との比較及び解析 

(11) 【新規】中性子ビーム測定へのベイズ最適化の応用 
部署：原子力科学研究部門（J-PARC センター） 
概要：ベイズ最適化を用いた材料の中性子ビーム測定効率化 
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【高性能計算技術利用推進室】 
(1) 【新規】PHITS コードの機能拡張作業 

部署：原子力基礎工学研究センター 放射線挙動解析研究 Gr. 
概要：PHITS コードの機能拡張（①anatally の拡張、②ログ表示機能の追加、③線エネ

ルギー付与関数の追加、④生成粒子情報出力機能の追加、⑤タリー出力規格化機能の追

加）を行う。 
(2) 【新規】JUPITER コードをレーザー加工シミュレーションに適用するための改変作業 

部署：廃炉環境国際共同研究センター 先進放射線計測研究 Gr. 
概要：JUPITER による水噴流速度の解析計算を安定化できるようレーザー入熱量、水

噴流速度、計算格子サイズ等のモデル形状の改良や機能追加を行う。 
(3) 【新規】核熱結合シミュレーションコード NASCA の並列化作業 

部署：原子力基礎工学研究センター 炉物理・熱流動研究 Gr. 
概要：NASCA コードの SGI8600 への CPU 移植及び並列化を行う。 

(4) 【新規】緊急時海洋環境放射能評価システム STEAMER の最適化作業 
部署：原子力基礎工学研究センター 環境動態研究 Gr. 
概要：STEAMER の一連の処理（外部研究機関からの海況予報データの受信、入力デー

タの作成、海洋拡散シミュレーションの実行、計算結果の可視化）ができる環境整備と

最適化を行う。 
(5) 【新規】SPIRAL コードの最適化作業 

部署：高速炉サイクル研究開発センター 炉心･プラント解析評価 Gr. 
概要：SPIRAL コードの主要ソルバの GPU 最適化を行う。 

(6) 【新規】汎用非線形構造解析プログラム FINAS の移植作業 
部署：高速炉サイクル研究開発センター 炉心･プラント解析評価 Gr. 
概要：FINAS コードの SGI8600 上へ移植（COMMON ブロックの改修）を行う。 

(7) 【新規】ガス巻き込み評価に係る渦の最適抽出手法の整備作業 
部署：高速炉サイクル研究開発センター 炉心･プラント解析評価 Gr. 
概要：ParaView 上に、Fluent 等の CFD 解析結果データから流速分布を読み込み、渦

に関するパラメータを算出できるよう機能拡張を行う。 
(8) 【新規】FEMAX-8 コードの高速化作業 

部署：安全研究センター 燃料安全研究 Gr. 
概要：スレッド並列化対象ループの OpenMP 化を行う。 

(9) 【新規】モンテカルロ臨界計算コード Solomon の並列化作業 
部署：安全研究センター 臨海安全研究 Gr. 
概要：Solomon コードの SGI8600（CPU 演算部）への移植及び並列化を行う。 

(10) 【新規】2D-EMAT-coupled コードの GPU 移植作業 
部署：敦賀総合研究開発センター プラント技術開発 Gr. 
概要：2D-EMAT-coupled コードの SGI8600（GPGPU 演算部）への移植を行う。 

(11) 【新規】JUPITER コードのデータ変換プログラム作成作業 
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部署：原子力基礎工学研究センター 炉物理・熱流動研究 Gr. 
概要：JUPITER のジオメトリファイル「Geom ファイル」から構造物要素を読み込み、

MicroAVS の「MGF ファイル」の要素データに変換するプログラムを作成する。 
 

1111．．国国際際協協力力  
国際協力の一覧を以下に示す（件数：2 件）。 

(1) 【継続】原子力・代替エネルギー庁（CEA）：仏国 
“フランス原子力庁と日本原子力研究開発機構との原子力研究開発分野における協力に

関するフレームワーク協定”（この協定中の一つのテーマとして計算科学が位置づけられ

ている） 
（2006 年度～2031 年 12 月 12 日） 

(2) 【継続】国際原子力機関（IAEA） 
“国際協力研究事業（食糧・農業に影響を及ぼす原子力災害への対策）「食糧・農業モ

ニタリングデータの収集、管理および提供のためのソフトウェアプラットフォームの研

究開発」”（IAEA 主導のもと 10 ヶ国が参加） 
（2013 年度～2024 年 7 月 8 日） 
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