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第 36 回 DV-Xα 研究会・総会 （福岡大学）プログラム 
9 月 5 日（木） 
9:10 事務連絡 
9:15 開会挨拶：石井知彦（香川大学、DV-Xα 研究協会会長） 

 
セッション 1 9:20-10:50 座長 小和田善之 
O-1 9:20-9:40 
松沢英世（北里大学） 
「アセンおよび金属ポルフィリンの励起状態計算（Ⅲ）」 
O-2 9:40-10:00 
坂根弦太（岡山理科大学） 
「カリウム原子でＭ殻が最大収容数の電子で満たされる前にＮ殻に電子が収

容されるのはなぜなのか－高等学校理科「化学」で DV-Xα 法を使うための

eduDV の改訂－」 
SPD 部会報告 10:00-10:50 
中川 克己（関西学院大学） 
「DV-Xα 法ブラッシュアップ活動開始 !」 

 
休憩 10:50-11:00 
 
セッション 2 11:00-12:00 座長 石井知彦 
I-1  11:00-12:00 
吉田尚史（三菱ケミカル） 
「SPD 部会におけるプログラム開発の進展とトピックスについて」 

 
休憩 12:00-13:00 
 
セッション 3 13:00-14:00 座長 中川克己 
O-3S 13:00-13:20 
山田咲樹（兵庫県立大学） 
「DFT 計算による窒素含有芳香族化合物の C K 端・N K 端 XANES 解析と両

者の相関」 
O-4S 13:20-13:40 
高下朋子（香川大学） 

「Molecular orbital calculations and Full Interaction Maps (FIMs) of aldohexoses」 
O-5S 13:40-14:00 
平井大智（兵庫県立大学） 
「第一原理計算による窒化炭素 CNx 膜の XANES シミュレーション」 
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休憩 14:00-14:15  
 
セッション 4 14:15-15:15 座長 松沢英世 
O-6S 14:15-14:35 
BI RONGRONG（名古屋大学） 
「第一原理計算と機械学習による高性能アルミ酸化物系熱電材料の探索」 
O-7S 14:35-14:55 
Nora Izzati Binti Mohd Razip（関西学院大学） 

Predictive Modeling of 4f-5d Transition Energies in Ce³⁺-Doped Garnet-Type Oxides: 
Combining First-Principles Calculations and Machine Learning 
O-8S 14:55-15:15 
榊原洋子（香川大学） 
「ベネジクト反応の反応速度と分子軌道計算法」 

 
休憩  15:15-15:30  
 
セッション 4 15:30-16:15 座長 村松康司 
P-1  15:30-15:33 
藤原 学（龍谷大学） 

「プルシアンブルー関連化合物の X 線光電子スペクトルと分子軌道計算」 
P-2S 15:33-15:36 
大村 拓海（龍谷大学） 

「種々のアルミニウム塩およびリン酸化合物の X 線光電子スペクトルと DV-
Xα 分子軌道計算」 
P-3S 15:36-15:39 
峯田蓮大（龍谷大学） 

「種々の貴金属とヒ素化合物との相互作用の評価」 
P-4S 15:39-15:42 
真砂俊希（関西学院大学） 

「A2BWO6中における U6+の電荷移動遷移の第一原理計算」 
P-5S 15:42-15:45 
本田 衛（関西学院大学） 

「第一原理計算を用いたハロゲン化物結晶、及び酸化物結晶中 Eu2+ 4f-5d遷移
エネルギーにおけるレッドシフトの起源の解析」 
P-6S 15:45-15:48 
木村文哉（関西学院大学） 

「第一原理計算と機械学習を用いた局所構造に基づく酸化物中 d3イオンの 
発光エネルギーの予測」 
P-7S 15:48-15:51 
石川 舞（香川大学） 
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「Controlling of Ligand Field Splitting and SCO by Distortion of Tetra-Coordinated 
Co(Ⅱ) Complexes」 
P-8S 15:51-15:54 
石川竜大（香川大学） 

「Orientation Dependence of Hydroxyl Groups on the Electronic Structure and 
Molecular Stability in Rare Sugars and Their Derivatives」 
P-9S 15:54-15:57 
髙田龍之介（香川大学） 

「Molecular orbital calculations and Hirshfeld surface analysis of D,L-tagatose.」 
P-10S 15:57-16:00 
堀内 律希（香川大学） 

「塩化ナトリウム結晶の角の分数電荷」 
P-11S 16:00-16:03 
山中 有（香川大学） 

「Electronic Theory Calculation of One-Dimensional Copper(I) Iodide Coordination 
Polymer」 
P-12S 16:03-16:06 
豆崎実夢（兵庫県立大学） 
「第一原理計算による色素の N K 端 XANES 解析」 
P-13S 16:06-16:09 
杉浦日南（兵庫県立大学） 
「軟 X 線吸収分光法と第一原理計算による三重結合の C K 端 XANES 解析」 
P-14S 16:09-16:12 
岡部侑希（兵庫県立大学） 
「酸素含有芳香族化合物を用いた酸素/炭素組成比と全電子収量比の定量的考

察」 
P-15S 16:12-16:15 
山本菜緒（兵庫県立大学） 
「DFT 計算と DV-Xα 計算によるジカルボン酸の CK 端 XANES 解析」 

 
ポスターセッション（45 分ｘ2回）16:20-17:50 
奇数番号 : 16:20-17:05    偶数番号 : 17:05-17:50 
記念撮影 多目的ホール 17:50-18:00 

 
 
9 月 6 日（金） 
 
9:20 事務連絡 

 
セッション 5 9:30-10:30 座長 関根理香 
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O-9 9:30-9:50 
野田祐輔（九州工業大学） 
「密度汎関数摂動理論に基づく Si−O−F 三元系の誘電率評価」 
O-10 9:50-10:10 
石井知彦（香川大学） 
「Advanced Analysis of Ligand Field Splitting Using a Two-Dimensional  

Spectrochemical Series Framework」 
O-11 10:10-10:30 
足立裕彦（京都大学名誉教授） 
「金属炭化物の化学結合」 

 
休憩 10:30-10:45  
 
セッション 6 10:45-11:45 座長 坂根弦太  
I-2 10:45-11:45 
門馬網一（国立科学博物館） 
「VESTA による各種結晶データの三次元可視化」 

 
11:45-13:00 休憩 
 
セッション 7 13:00-14:20 座長 水野正隆 
O-12 13:00-13:20 
尾上 順（名古屋大学） 
「Fundamental properties and potential applications of one-dimensional uneven-

structured C60 polymer」 
O-13 13:20-13:40 
関根理香（静岡大学） 
「クラスターに対するグラフ理論的アプローチ」 
O-14 13:40-14:00 
小和田善之（兵庫教育大学） 
「溶媒効果を考慮した分子軌道計算の試み」 
O-15 14:00-14:20 
村松康司（兵庫県立大学） 
「全電子収量軟 X 線吸収スペクトルを計算で再現する際の注意点」 

 
14:20-14:30 休憩 
 
14:30-15:00 表彰委員会報告・表彰式 
15:00-15:30 総会 

開会挨拶：石井知彦（香川大学、DV-Xα 研究協会会長） 
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総会 議長選出・議事・会計監査・報告 
閉会挨拶：石井知彦（香川大学、DV-Xα 研究協会会長） 

 



講演番号 発表者（所属） ページ 査読
I-1 吉⽥ 尚史（三菱ケミカル） 12 査読あり
I-2 ⾨⾺ 網⼀（国⽴科学博物館） 20 査読あり
O-1 松沢 英世（北⾥⼤学） 23 査読あり
O-2 坂根 弦太（岡⼭理科⼤学） 31 査読あり
O-4S ⾼下 朋⼦（⾹川⼤学） 39 査読あり
O-8S 榊原 洋⼦（⾹川⼤学） 46 査読あり
O-10 ⽯井 知彦（⾹川⼤学） 51 査読あり
O-11 ⾜⽴ 裕彦（京都⼤学名誉教授） 59 査読あり
O-12 尾上  順（名古屋⼤学） 67 査読あり
O-13 関根 理⾹（静岡⼤学） 75 査読あり
O-14 ⼩和⽥ 善之（兵庫教育⼤学） 83 査読あり
SPD部会報告 中川 克⼰（関⻄学院⼤学） 91 査読あり
P-1 藤原 学（⿓⾕⼤学） 99 査読あり
P-2S ⼤村 拓海（⿓⾕⼤学） 106 査読あり
P-3S 峯⽥ 蓮⼤（⿓⾕⼤学） 112 査読あり
P-7S ⽯川 舞（⾹川⼤学） 119 査読あり
P-8S ⽯川 ⻯⼤（⾹川⼤学） 124 査読あり
P-9S 髙⽥ ⿓之介（⾹川⼤学） 131 査読あり
P-10S 堀内 律希（⾹川⼤学） 138 査読あり
P-11S ⼭中 有（⾹川⼤学） 144 査読あり
O-3S ⼭⽥ 咲樹（兵庫県⽴⼤学） 177
O-5S 平井 ⼤智（兵庫県⽴⼤学） 182
O-15 村松 康司 （兵庫県⽴⼤学） 187
P-12S ⾖崎 実夢（兵庫県⽴⼤学） 191
P-13S 杉浦 ⽇南（兵庫県⽴⼤学） 196
P-14S 岡部 侑希（兵庫県⽴⼤学） 199
P-15S ⼭本 菜緒（兵庫県⽴⼤学） 205
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＜編集後記＞ 
 
 DV-Xα研究協会会報 Vol. 37 をお届けします。今年の研究会は、福岡大学において開

催されました。コロナやインフルエンザ、マイコプラズマ肺炎などの感染症はいつまで経

っても完全には無くならない様子です。ですので我々は、安全を第一に考えながらも、研

究を継続していく学術団体であり続けたいと考えております。来年は、5 年ぶりの国際会

議を開催したいということで、準備を進めております。皆様、引き続きご協力をよろしく

おねがいします。本研究協会では、会員サービスをさらに充実させていきたいと考えてお

ります。会員の皆様方から、様々なご意見・ご要望をお寄せいただけましたら幸いです。 
 今号の表紙は、門馬綱一先生（国立科学博物館）にお願いしました。ウルグアイ、アル

ティガス産のアメシスト「Quartz var. amethyst」の写真です。門馬先生が手掛けられた

国 立 科 学 博 物 館 の 特 別 展 「 宝 石  地 球 が う み だ す キ セ キ 」

（https://www.culture.city.taito.lg.jp/ja/reports/24201）でも展示されました。なお門馬

先生は、TBS のテレビ番組「クレイジージャーニー」にも 2023 年 6 月 19 日に出演され

ていらっしゃいます。 
 公告・広告も受け付けておりますので、公告・広告掲載をご希望の方は編集委員までお

問い合わせ下さい。 
 
    DV-Xα研究協会会報 編集委員長 
    香川大学 創造工学部 
    材料物質科学領域 石井 知彦 
    ishii.tomohiko@kagawa-u.ac.jp 
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