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撫事：   

計算物性物理グループは本年度は大きくわけて3つの大きなテーマを中心に研究を推進  

した。第1のテーマは新しい計算手法の開発、第2のテーマは原子・電子レベルのアプロ  

ーチにバイオ物質の研究、第3のテーマはナノ物質・ナノ材料の機能・物性解明、及び、  

新奇ナノ物質のデザインを目指したナノサイエンスの研究である。   

本報告書は計算物性物理研究室で行っているテーマを大きく上記3つのテーマに分類し、  

各々のテーマについての18年度の成果を詳細に報告する。  

［1］ 新しい計井手法の開発  

1）超高速並列計算機PACS－CS上での美空間密度汎関数法プログラムの開発とその応用   

［講演 40］  

実空間に格子を導入し、全ての畳を格子点上で計算するRSDf、Tは、FFTなどの重   

い通信タスクが生じないこと、非周期系・周期系などの任意の境界条件を計算セルに   

設定できること、などから次世代並列計算機での主要シミュレーションツールになる   

と期待されている。17年度にほぼ完成したバージョンを18年度は、並列計算機   

mCS－CS（筑波大学計算科学研究センター：2560nodes，lnode＝5．6GFLOPS）上   

でチューニング、洗練化を行った。主なる新規開発点は、（D大規模計算で重要な   

Gram－Scbmidt直交化計算のアルゴリズム変更を行い、［行列Ⅹ行列］計算の形に帰着   

させ、それによりこの部分（order N柚3の負荷）の実行速度を飛躍的に向上させ、   

256・nOde並列計算においてnodeピーク性能の64％の実効性能を達成した点、②部   

分空間対角化に新たなアルゴリズムであるI）ivide and Conquer法を採用し、同じく   

71％の実効性能を達成した点、があげられる。  

このRSDFTを用いて、半導体テクノロジーで重要な、シリコン中の欠陥構造の同定   

計算、圧縮されたGe薄膜での90度転位形成機構の解明が進んでいる。  
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2）プロトンの量子効果を記述する計算手法の開発［論文 31］   

生体内分子で最も重要な役割を果たす電子移動反応とプロトン移動反応を解析するた   

め、第一原理計算動力学法に基づく手法論を開発した。特に、プロトン移動の量子効果   

を記述する為の簡便な方法として、量子キュミュラント動力学法という新規的な理論を   

提唱し、分子内水素移動反応などに応用している。  

［2］ 原子・電子レベルのアプローチによるバイオ物質の研究  

1）シトクローム酸化酵素でのプロトン移動［講演15、31、47］   

シトクロームe酸化酵素はミトコンドリア膜蛋白質であり、呼吸作用の最終段階で、ATP合成   

のためのプロトン移動を担っている。昨年度、ペプチド結合を横切るケトニノール互変異性化   

によるプロトン移動の機構を提唱した。本年度は詳細なCPMD・Me】〕計算を実行し、隣り合う   

ペプチド結合部分の協奏的プロトン輸送が生じており、その自由エネルギー障壁〔図1〕は実験   

と良い一致を示すことがわかった。  
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図1‥シトクロームc酸化酵素でのペプチド結合を横切るプロトン移軌左図は反応機構。矩440と  

Ser441の間の下側のプロトン（白丸で表示）が周囲の酸素（赤丸）、炭素（緑丸）、窒素（青丸）と反応  

し、（a）イ8の過程を経て、上側に移動している。右図は（わ・（カ過程に対応した自由エネルギー変化。   

2）HSC（HeatShockCognate）70蛋白質でのATP分解反応［論文8］   

HSC70は様々なストレスから細胞を保護する蛋白質の一群であり、ストレスに反応してATP   

の分解が生じ、その形状を変化させることにより、細胞保護の機能を発揮する。しかし、その   

ATP分解機構については謎であった。今回CPMD－MeI）計算により、この分解が周囲の水   

分子、1価および2価の金属イオンが参加した協奏的加水分解反応であることが判明し、計算   

された自由エネルギーは実験と良く一致している。尚、この計算では、CPMD・MeDに加えて、   

QM瓜Mハイブリッド手法が新たに導入され、50730原子群のシミュレーションが実行された。  
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3）  タンパク質のドッキングの計算シミュレーションによるアプローチ  

タンパク質のドッキングはこれまで、経験をベースにした現象論的なものが多かったが、ドッ   

キングの基礎となる相互作用である疎水性結合、親水性結合を電子・原子レベルで取り扱うこ   

とにより、信頼できるドッキングシミュレーションの基盤となる手法を構築した。さらに、この手法   

をチトクロームcとチトクローム酸化酵素のドッキング等に適用した。  

4） チトクローム酸化酵素中に含まれる銅とその近傍の電子状態の研究［修士論文1］  

チトクローム酸化酵素中に含まれる銅とその近傍の電子状態を第一原理計算によって解明   

した。通常、酸化型と還元型の電子数の違いは銅の原子の価数変化によって起こると考   

えられており、Cu・からCu2・に変化すると表現される。しかし、第一原理計算で詳細に   

銅近傍の電子構造を詳細に検討した結果、電子数変化に対して銅原子には正味0．1個の   

電子しか入らず、酸化還元状態を単純に銅原子の価数変化では表現できないというこ   

とが明らかとなった。本研究は永田の修士論文としてまとめられた。  

［3］ ナノ物質・ナノ材料の機能・物性解明、及び新帝ナノ物質のデザイン  

1）ショットキー障壁形成での界面選択的軌道混成の役割［講演17，32］  

金属・半導体（絶縁体）界面でのショットキー障壁は、金属の仕事関数と半導体（絶縁体）   

の電子親和力の差で第一義的に与えられ、そこに界面での電気的二重層の効果が現れる、  

と考えられてきた。しかし最近の金属／高誘電率膜界面においては、従来の考え方では説明  

できない障壁が観測されている。これは高絶縁率膜Hの2と金属の間の、それぞれの原子間  

の選択的な軌道混成を考えると見事に説明できることを示した。さらに本概念は金属／炭素  

ナノチューブ界面にも適用すべきであることを理論的に予言した。  

2）ナノ界面反応の電子論［論文 24、講演16，17，32］  

MOS半導体デバイスのように、金属／絶縁体／半導体のような3種類の物質が積層   

構造を作っており、中間に存在する絶縁体の膜厚がナノスケールになってくると、二   

つの界面を別個に考えるわけにはいかないことがわかってきた。すなわち、半導体／絶   

縁体界面で原子反応がおこり、欠陥が生じ、比較的高い位置に欠陥に起因する電子準   

位が存在すると、その電子準位から金属のフェルミ準位に電子が流れ込み、絶縁体／金   

属界面のショットキー障壁が固定されることがDFT計算等を基礎とする考察によって   

予測された。この新しい概念はⅥN／Hの2／Siというナノ界面のショットキーパリア高   

さの光電子分光測定により、実験的にも実証された。  

3）炭素ナノチューブ中トポロジカル欠陥による磁性［論文1］  

炭素ナノチューブの6員環ネットワーク中に、5員環、8員環からなるトポロジカ  
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ルな線状欠陥を導入すると、強磁性的な基底状態が発現する事が示された（図2）。こ  

の強磁性状態は、トポロジカル欠陥近傍に広がった波動関数のバランスにより形成さ  

れる、平坦なバンドが電子充填される事によって生じるものであり、通常の遷移金属  

磁性、有機導体磁性とは異なる、非局在電子による磁性である。  

図2：5員環、8員環から成るネットワーク・トポ  

ロジーを持つ炭素ナノチューブにおけるスピン密  

度雲。線状トポロジカル欠陥に沿ってスピンが強磁  

性的に偏極している。  

4）二重壁炭素ナノチューブのキャパシタンス［講演 36，46］  

次世代半導体テクノロジーにおいては、ナノ構造での物理量の同定が重要である。   

キャパシタンスはその一例である。18年度において、密度汎関数理論に基づくキャパ   

シタンス計算手法を定式化し、二重炭素ナノチューブでのキャパシタンスに応用した。   

その結果、古典的キャパシタンス値からの大きな増加とキャパシタンスの顕著なバイ   

アス電圧依存性という二つの重要な量子効果を見出した。  
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ElectronMobilityinMetalrEIの2MISFETs乃，SymposiumonGateStackScaling－  

MaterialsSelection，RoleofInterfaces，andReliabilityImplicationsin2006MRS  

SpringMeeting，SanFrancisco，CA，USA，（April17q21，2006）．  

3）＜招待講演＞A．Uedono，K．Ikeuchi，rn Otsuka，K．Shiraishi，Ⅸ．％mabe，S．  

Miyazaki，N．Umezawa，A．Hamid，TIChikyow，T Ohdaira，M．Muramatsu，R．  

Suzuki，S．Inumiya，S．Xamiyama，Y Aknsaka，Y Nara aLnd K．％mada，   

“Characterization ofHfBa＄ed High・k Gate Dielectrics Using Monoenergetic  

PositronBeams”，SymposiumonGateStackScaling・MaterialsSelection，Roleof   

Inter払ces，and ReliabilityImplicationsin2006MRS Spring Meeting，San  

Francisco，CA，USA，仏pril17・21，2006）．  

4）＜招待講演＞K．Shiraishi，T．Naknyama，YAkasaka，S．Miyazaki，T．Nakaokn，K  

Ohmori，RAhmet，KTbrii，H．Watanabe，TChikyow，YNara，1H．Iwai，andK．  

％mada，“New theory of e飽ctive workfunctions at metauhigh・k dielectric  
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inter払ces・Application to metal瓜igh・k HfO2andLa203dielectricinterhces－“，  

SECOND INTERNATIONAL SYMPOSIUM ON DIELECTRICS FOR   

NANOSYSTEMS：MATERIALSSCIENCE，PROCESSING，RELIABILITYAND   

MJmFACTURINGatthe209thMeetingofElectrochemicalSociety・Denver；   

Colorado，USA（May7・12，2006）．  

5）＜招待講演＞N．Umezawa，K．Shiraishi，H．Watanabe，Ⅹ．Tbrii，Y Akasaka，S．   

Inumiya，M．Boero，A．Uedono，S．Miyazaki，TlOlm0，T．Chikyow，Ⅹ．％mabe，Y  

Nara，K％mada，“ExtensiveStudiesfortheE飽ctofNitrogenIncorporationinto   

Hf・basedHigh・kGateDielectrics”，SECONDINTERNATIONALSYMPOSIUM  

ON DIELECTRICS FOR NANOSYSTEMS：MATERLALS SCIENCE，  

PROCESSING，RELIABILITYANDMAN¶甘ACTURINGatthe209thMeeting   

ofElec七rochemicalSociety・Denver；Colorado，USA（May7・12，2006）．  

6）＜招待講演＞K．Shiraishi，K．Kamiya，S．Yamamoto，M．Boero，M．TatenoandA．  

Oshiyama，“TheoreticalApproaches towards Elucidation ofthe Cytochrome c  

Oxidase Reaction Mechanism”， International Wbrkshop on Reaction  

MechamismsofEnergy一TransducingMetalloenzymes，Ⅹamigohri，Akoh，Hyogo，   

（June17，2006）．  

7）＜基調講演＞A．Uedono，TNaito，TlOtsuka，K．Ito，KShiraishi，KYAmabe，S．  

Miyazaki，H．Ⅵねtanabe，N．Umezawa，A．Hamid，T．Chikyow，TlOhdaira，R．  

Suzuki，S．Ishibashi，S．Inumiya，S．Kamiyama，Y Aknsaka，Y Nara，and X．   

％mada，“high・kgatedielectricsbymeansofpositronannihilation’’，The14th   

InternationalConferenceonPo＄itronAnnihilation，Ontario，Canada，（July23－28．  

2006）．  

8）＜招待講演＞KShiraishi，H．Takeuchi，YAkasaka，H．Wよtanabe，N．Umezawa，TI  

Chikyow，YNara，T．・J．KingLiu，andK．％mada，“TheoryofFermiLevelPinning   

of High・k Dielectrics”，2006InternationalConference on Simulation of   

SemiconductorProce＄SandDevices，Monterey；CA，USA（September6・8，2006）．  

9）＜招待講演＞Z．Ming，K．Nakajima，M．Suzuki，KKimura，M．Uematsu，K．Tbrii，S．   

Kamiyama，YINara，H．Watanabe，K．Shirai＄hi，T・Chikyow，K．％mada，   

“High・reSOlution RBS analysis ofSi・dielectricsinter払ces”，2006International   

ConferenceonSolidStateI）evicesandMaterials，Ybkohama，Japan，（September   

12－15，2006）．  

10）＜招待講演＞KShiraishi，H．Thkeuchi，YAkasaka，T∴Nakayama，S．Miyazaki，TI   

Nakaoka，A．Ohta，H．Watanabe，N．Umezawa，K．Ohmori，RAhmet，K．Tbii，TI   

Chikyow；YNara，TLJ．KingLiu，H．Iwai，andKYhmada，“Physicsofinterfaces   

betweengateelectrodesandhigh－kdielectrics”，8thInternationalConferenceon  
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Solid・State andIntegrated・Circuit Tbchnology Shanghai，China（Oct．23・26，  

2006）．  

11）＜招待講演＞Z．Ming，K．Nakajima，M．Su2：uki，K．Kimural，M．Uematsu，K．Tbrii，S．   

Kamiyama，Y Nara，H．Watanabe，K．Shiraishi，T．Chikyow，Ⅹ．％mada，   

“0ⅩidationprocessofHfO2／SiO2／Sistructuresobservedbyhigh・reSOlutionRBS”，   

8thInternational Conference on Solid－State and Inte官rated・Circuit   

Tbclm0logy；Shanghai，China（Oct．23・26，2006）．  

12）＜招待講演＞H．Takeuchi，K．Shiraishi，andT・J．KingLiu，“RoleofOxygenStatesin   

High・K Gate Stack Engineering”，8thInternationalConference on Solid・State   

andIntegrated－CircuitTbchnology；Shanghai，China（Oct．23・26，2006）．  

13）＜招待講演＞K．Ohmori，R Ahmet，K．Shiraishi，K．％mabe，H．Watanabe，Y   

Aknsaka，N．Umezawa，K．Naka5ima，M．Yt）Shitake，T．Nakayama，K／S．Chang，K．  

Kakushima，Y Nara，M．IJ．Green，H．Iwai，K．％mada，TIChikyov，“Wide  

Contro11abilityofFlatbandⅥ）1tageinLa203GateStackStruCtureS・Remarkable   

Advantag・eS OfLa2030Ver HfO2－“，FourthInternationalSymposium on High   

DielectricConstantGateStacksatthe210thMeetingofElectrochemicalSociety，   

Cancun，Mexico，（October29－NovemberO3，2006）．  

14）＜招待講演＞T Nakayama，K．Shiraishi，S．Miya2：aki，Y Akasaka，K．Tbrii，P．   

Ahmet，K．Ohmori，N．Umezawa，H．Ⅵbtanabe，T．Chikyow，YNara，H．Iwaiand  

K．％mada，“Physics of Metal／High・kInter払ce＄”，FourthInternational  

Synposium on HighDielectric Con8tant Gate Stacks atthe210thMeetingof   

ElectrochemicalSociety；Cancun，Mexico，（October29－NovemberO3，2006）．  

15）＜招待講演＞K．Shiraishi，K．Kamiya，S．Yamamoto，M．Boero，M．Tateno，andA．   

Oshiyama，“Theoreticalapproachesfor proteinfunction”，Fifth East Asian   

BiophysicsSymposium“Structuralchemicalstudiesonphysiologicalfunctionsof   

proteins”，Okinawa，Japan，（November12・16，2006）．  

16）＜招待講演＞K．Shiraishi，TINakayama，YAkasaka，H．Thkeuchi，S．Miyazaki，N．  

Umezawa，G．Nakamura，A．Ohta，T．Naknoka，H∴Ⅵhtanabe，K．Yamabe，K．   

Ohmori，RAhmet，T．Chikyow，YNara，H．Iwai，andK．％mada，“WhatHappen   

atHigh－kI）ielectricInter払ces？”，37thIEEESemiconductorInterface Specialist   

Conference，SanDiego，CA，USA，（December7・9，2006）．  

17）＜招待講演＞K．Shiraishi，T．Nakayama，S．Okada，S．Miyazaki，H．Watanabe，Y   

Akasakn，TIChikyow，Y Nara，and K．％mada，“Recent Progressin   

UnderstandingtheMechanismofShottokyBarrierIIeightFormationatⅥ1rious   

Interfhces”，InternationalSymposium onTheories ofOrg・anic－MetalInterfaces   

2007，Suita，Osaka，Japan，（January15・17th，2007）．  
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18）く招待講演＞白石賢二、「次世代ゲート絶縁膜の理論計算による設計」、21世紀COE「原  

子論的生産技術の創出拠点」ワークショップ：「次世代半導体デバイス開発における計算科  

学の現状と将来」、大阪府吹田市、2006年5月17日。  

19）く招待講演＞中山隆史，白石賢二，赤坂泰志，宮崎誠一，中岡高司，中村源治，鳥居和功，太田   

晃生，ParhatAhme七，大毛利健治，渡部平司，知京豊裕，M加血1Green，奈良安観山田啓作：   

「ゲート金属の有効仕事関数の設計指針」，SEMIFORUM皿N2006一大阪、2（X裕年6月  

12－13日  

20）く招待講演＞白石賢二，梅澤直人，宮崎誠一，上殿明良，赤坂泰志，大宮誠治，籾田浩義，   

大野隆央，大毛利健治，奈良安雄，知京豊裕、「丑侶iON膜中におけるSi－N結合の形成と   

結晶化抑制のメカニズム」、第67回応用物理学会学術講演会、2006年8月29日－9月1  

日、立命館大学、滋賀県草津市。  

21）＜招待講演＞大毛利健治，ParhatAhmet，白石賢二，吉武道子，山部紀久夫，渡部平司，   

赤坂泰志，姦良安雄，K／S．Chang，M．L．Green，山田啓作，知京豊裕、「コンビナトリア   

ル手法を用いた金属電極材料及びHigIl－k絶縁膜の界面特性制御」、第67回応用物理学   

会学術講演会、2006年8月29日－9月1日、立命館大学、滋賀県草津市。  

22）く招待講演＞白石賢二、「半導体におけるシミュレーションの活用現状と将来展望」、第1回ス  

ーパーコンビューティングセミナー、2006年10月12日、石垣記念ホール、東京。  

23）く基調講演＞白石賢二、「Hi由一kゲート絶縁膜の課題と今後の展開」、第6回インテリジェ  

ント・ナノプロセス研究会、2006年12月20日、東北大学流体科学研究所、仙台。  

24）＜招待講演＞A．Oshiyama，、、Prediction ofAtomic and Electronic Structures of  

Hybrid Materials with Carbon Nanotubes’’International Wbrkshop on   

ComputationalChallengesandTboIsforNanotubes（Nagano，June，2006）  

25）＜招待講演＞M．Boero，、、Reactive hybrid QM／MM simulations ofbiomolecules”′  

Wbrkshoponlargescale－highaccuracyelectronicstruCtureCalculationmethods．  

OsakaUniversi廟Osaka，Japan．13－14July2006  

26）＜招待講演＞岡田晋，、、分子内包ナノチューブの理論－一 日本物理学会2006年秋季大会   

（千葉大学，2006年9月）．  

27）＜招待講演＞M．Boero，、、Hybrid reactive CPMD based QMrMM simulations of  

biomolecules”，1stCMMQM／MMWbrkshop‘‘I）evelopersMeetUsers”．Centerfor   

MolecularModeling（CMM），（UniversityofPennsylvamia，September2006）．  

28）＜招待講演＞A．Oshiyama，、、AtomicandElectronicStructuresofCarbonnanotubes   

On Siand MetalSurfaces一一 9th Asian Wbrk8hop on First・Principles   

Electronic・StruCtureCalculations（Seoul，November，2006）．  

29）＜招待講演＞押山淳、、、密度汎関数理論によるナノ・バイオ計算”，Supercomputer   

Wbrksも．op2007計算分子科学の30年と将来、（自然科学研究機構，2007年2月）．  

30）＜招待講演＞押山淳，、、CurrentStageoftheDensity・FunCtionalApproachTbward  
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AtomDynamicsuponElectronExcitation”日本物理学会春季大会（鹿児島大学，  

2007年3月）  

31）＜招待講演＞K Kamiya，M．Tateno，M．Boero，K．Shiraishi，and A．Oshiyama，   

‘‘Atomisticinsightintoanuncommonprotontransferthroughpeptidegroups   

in the H－Pathway of bovine CcO”，InternationalSymposium on Biological   

ApplicationofV抽rationalSpectroscopy；2007年3月、Harima，Hyogo，Japan．  

32）＜招待講演＞白石賢二「ナノ界面科学の新展開とナノテクノロジー」、ナノサイエンス  

特別プロジェクト講演会、2007年3月8日、筑波大学。  

33）＜招待講演＞YShigeta，“Bio－mOlecularelectronicdevice：Switchbyprotontransfer’’，  

MaterialorientedQuantumChemistry；Satellitesymposiumof12thInternational   

CongressofQuantumChemistry；2006年5月27日 Osaka，Japan  

34）＜招待講演＞重田育照，「熱揺らぎと量子揺らぎの分子動力学」、分子科学コロキクム、  

一分子の電子状態と反応の新しい量子化学計算と多次元分解分光－2007年2月28日  

東北大学．  

35）岩田潤一他、’、時間依存密度汎関数法によるバルク固体光応答の実時間シミュレーショ  

ン”日本物理学会秋季大会（千葉大学、2006年9月）．  

36）内田和之、岡田晋、白石賢二、押山淳、、、炭素ナノ物質のキャパシタにおける量子効果’’  

日本物理学会秋季大会（千葉大学、2006年9月）．  

37）岡田晋、河合孝純、中田恭子、、、高密度原子欠陥をもつナノチューブの安定構造”日本物  

理学会秋季大会（千葉大学、2006年9月）．  

38）高井健太郎、白石賢二、押山棒、、■密度汎関数理論に基づくGe／Si（001）界面近傍における  

Ge原子空孔の構造” 日本物理学会秋季大会（千葉大学、2006年9月）．  

39）栗田貴宏、岡田晋、押山淳、、、ヵーボンナノチューブ内氷結晶の樺造とエネルギー論”  

日本物理学会秋季大会（千葉大学、2006年9月）．  

40）岩田潤一、白石賢二、押山淳、、、si複空孔欠陥構造に関する大規模第一原理計算’’日  

本物理学会春季大会（鹿児島大学、2007年3月）  

41）岩田潤一他、“電子イオン系とパルスレーザー場の相互作用の第一原理的記述”日本物  

理学会春季大会（鹿児島大学、2007年3月）  

42）内田和之、岡田晋、白石賢二、押山淳、、、ナノ・キャパシタにおける電荷分極状態の第一原  

理的な計算手法の開発と量子効呆の解析”日本物理学会春季大会（鹿児島大学、2007  

年3月）  

43）K．Kamiya，M．Boero，M．Tateno，K．ShiraishiandA．Oshiyama，、、Theoretical   

InvestigationintoProtonTransferMechanismInvoIvingPeptideBonds’’第44回  

日本生物物理学会／5thEastAsianBiophysicsSymposium，（Okinawa，November  

2006）．  

44）c．％long，YHagiwaraandM．Thteno，、、ComputationalAnalysesofMechanisms  
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OfLargeConformationalChangesforSwitchingofDistinctCatalyticReactionsof   

an Enzyme”第44回日本生物物理学会／5th EastAsian Biophysics Symposium，   

（Okinawa，November2006）．  

45）Y HagiwaraandM．Tateno，、、CalculationofBindingFreeEnergyBasedona   

VariationalPrinciplefor QSAR”第44回日本生物物理学会／5th EastAsian   

BiophysicsSymposium，（Okinawa，November2006）．  

46）K．Uchida，S．Okada，K Shiraishiand A．Oshiyama，、、Quantum E鮎ctsin  

CylindricalCapacitorofCarbonNanotubes’’，Int．Con£onQuantumSimulators   

andDesign，（HiroshimaUniv；December2006）．  

47）K．Kamiya，M．Boero，M．Tateno，K．ShiraishiandA．Oshiyama，、、Molecular  

ArchitectureofCytochromecOxidaseforaNovelMechanismofProtonTransfer”，  

C．Yulong，YHagiwaraandM．Tateno，、、ComputationalAnalysesofMechanisms  

ofLargeConformationalChangesforSwitchingofDistinctCatalyticReactionsof  

an Enzyme”第44回日本生物物理学会／5thEastAsianBiophysics Symposium，   

（Okinawa，November2006）．  

48）高井健太郎、白石賢二、押山淳、「圧縮歪みを受けたGeチャネル層における原子空孔の  

構造とエネルギー論」、第12回ゲートスタック研究会、2007年2月、静岡県三島市。  

＜受賞＞  

1） 重田育照、’、pccpprizeCertiBcatefbrOutstandingAchievementofYoungScientistsin  

PhysicalChemistryandChemicalPhysics”、2007年3月、日本化学会。  

2） 高井健太郎、「服部賞」、2007年2月、静岡県三島市、第12回ゲートスタック研究会   

＜学位論文（修士）＞  
1）永田貴弘  「シトクロム酸化酵素中のCu8原子とその近傍の電子状態  

～第一原理計算による解析～」  
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