
学会及び社会における活動等 
 

  １９６６．４  日本物理学会会員（現在に至る） 

  １９８８．４  米国物理学会会員（２００６．３まで） 

  １９８８．４  ヨーロッパ物理学会会員（２００６．３まで） 

  １９８８．４  「第７回液体とアモルファスに関する国際会議」組織委員（1989年9月まで） 

  １９８８．４  「第26回山田国際会議（強結合プラズマ物理）」組織委員（1989年9月まで） 

  １９８９．４  「第13回谷口国際シンポジウム（分子動力学シミュレーション）」組織委員 

（1990年11月まで） 

  １９９０．４   科学技術庁「計算科学に関する調査研究」推進委員（1992年3月まで） 

  １９９０．４  「第1回東和大学国際会議（凝縮系におけるスローダイナミックス）」組織委員 

（1991年11月まで） 

  １９９１．４  「第6回分子シミュレーション討論会」実行委員長（1992年11月まで） 

  １９９４．４  「第1回東和大学交際会議（理論、実験、計算機シミュレーション）」組織委員 

（1995年11月まで） 

  １９９４．４  東京大学物性研究所スーパーコンピュータ共同利用運営委員会委員 

（1996年3月まで） 

  １９９５．４  日本原子力研究所原子力研究委員会委員、同専門部会長（1995年～2000年、 

2000年～2006年） 

  １９９６．４  日本計算工学会会員（2006年3月まで） 

  １９９６．４  東京大学物性研究所スーパーコンピュータ共同利用運営委員会委員（2002年3月まで） 

  １９９６．11  湯川記念国際シンポジウム主催（京都市） 

  １９９７．４  東京大学物性研究所運営委員（2001年3月まで） 

  １９９７．11  日本分子シミュレーション研究会会長（2004年11月まで） 

１９９９．４  日本化学技術戦略推進機構計算科学部会会員（2001年3月まで） 

１９９９．11  計算物理学国際会議主催（金沢市） 

２０００．４  東京大学物性研究所外部評価委員（2001年3月まで） 

２０００．４  金沢こども科学財団評議員（2002年3月まで） 

２００２．４  岡崎研究機構分子科学研究所外部評価委員（2003年3月まで） 

２００３．４  文部科学省超高速コンピュータ網形成プロジェクト（NAREGI） 

        ナノグリッド自己評価委員（現在に至る） 

２００４．１  分子シミュレーション国際会議主催（つくば市） 

２００４．４  石川県教育委員会・スーパーサイエンスハイスクール運営委員会委員長（2006年3月 

        まで） 

２００４．４  独立行政法人産業技術総合研究所研究ユニット評価委員（2006年3月まで） 

２００４．４  岡崎研究機構分子科学研究所外部評価委員（現在に至る） 

２００４．６  石川県教育委員会小学校科学実験サポータ（2006年3月まで） 



２００４．９  虎姫高等学校出張講義 

２００４．11  七尾高等学校出張講義 

２００５．３ （独）海洋研究開発機構地球シミュレータ研究センター外部評価委員（2006.3まで） 

２００５．７  NPOいしかわサイエンス21開設，代表に就任（2006.6まで） 

２００５．10  平成１７年度金沢大学公開講座「親・子・教師向けサイエンストーク」主催 

２００５．10  全国高等学校理数科大会総合講演（招待講演） 

２００６． 1 （理化学研究所）次世代スーパーコンピュータ・開発戦略委員会・ 

        アプリケーション検討部会委員（現在に到る） 

２００６．３  独立行政法人日本原子力研究開発機構・原子力計算科学研究評価専門部会委員 

       （現在に到る） 

２００６． 4 （文部科学省）科学技術・学術審議会専門委員（研究計画・評価分科会） 

        次世代スーパーコンピュータ共用ワーキンググループ委員（2007年3月まで） 

２００６． 6  NPO法人いしかわサイエンス21 理事長に就任（現在に至る） 

２００６． 4  金沢大学大学院自然科学研究科および理学部非常勤講師（2007年3月まで） 

２００６．10  平成１８年度金沢大学公開講座「サイエンストーク」担当講師 

２００７． 4  金沢大学大学院自然科学研究科および理学部非常勤講師（現在に至る） 

２００７． 9  文部科学省（石川県）主催小学校理科支援事業特別講師（現在に至る） 

２００７．10  日本物理学会誌アルダー転移５０周年特集号編集（企画委員長） 

２００７．11  平成１９年度金沢大学公開講座「サイエンストーク」担当講師 

２００７．11  アルダー転移５０周年記念国際シンポジウム開催（金沢、組織委員長） 

２００７．12  第一回分子シミュレーションスクール開校（分子科学研究所、校長） 

２００８.  4  財団法人豊田理化学研究所フェロー（現在に至る） 

２００８.  4  県立兵庫大学（仮）計算科学研究科設置準備委員会委員（現在に至る） 

２００８. 12  第二回分子シミュレーションスクール開校（分子科学研究所、校長） 

２００９.  4  県立兵庫大学（仮）計算科学研究科設置準備委員会専門部会委員（現在に至る） 

２００９.  4  日本物理学会代議委員（現在に至る） 

２００９. 12  第三回分子シミュレーションスクール開校（分子科学研究所、校長）（予定） 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



科学研究費と外部資金受入れ情報 

 

科学研究費補助金 

（１）基盤研究Ｃ、平成15年度～平成16年度、「高分子動的誘電特性の分子動力学シミュレーション」、研

究代表者、3,600 千円、研究成果（概要）： 

(i) PPO [ Poly (2, 6 - dimethyl - 1, 4 - phenylene oxide ) ] の粗視化モデルを考察し、分子動力学シミュレー

ションにより、PPOの動的誘電特性, 複素誘電率、コール・コールプロットなどからPPO高分子内のフェニ

レン基と酸素を結ぶ結合の偏角振動モードと誘電特性を明らかにした。(ii) ポリマーの基本的な性質（ガ

ラス転移温度、熱膨張係数、比熱など）の支配要因（ミクロパラメーター）を自由に制御する支配要因を探

すことを目的に、ナノコンポジット系の分子動力学シミュレーションを行った。ポリマー（PE）にナノサイズ

の粒子を加えることによる物性（特にガラス転移温度）の変化を考察した。 

 

科学研究費補助金以外 

（１）NEDO, 平成８年～平成 10 年, 「高分子・分子集合体の自由エネルギーの計算法と超高速専用計算

デバイスの開発」、研究代表者、89,000 千円、研究成果（概要）： 

本研究においてクーロン相互作用を含む高分子系の自由エネルギー計算を効率かつ精度良く計算する

計算アルゴリズムおよび計算システム（専用並列計算システム）を開発した。 

（２）JST, 平成 10 年～平成 13 年, 「高分子会合（秩序）・解離（無秩序）の分子論的研究」、研究代表者、

152,200 千円、研究成果（概要）： 

本プロジェクト研究は、会合・解離の分子理論的考察を始め、分子シミュレーションによる会合模擬実験を

通して分子レベルの会合に関する新しい知見（例えば疎水的会合などの分子論）や種々の高分子系（蛋

白質など）の構造変化（会合・解離）の特質を相互作用の型およびその大きさにより解明を試みたもので

あり、これにより分子設計への道標を示唆するものである。 

（３）日本原子力研究所、平成 10 年～平成 12 年、「分子シミュレーションにおける並列計算技法の開発と

応用」、研究代表者、24,840 千円、研究成果（概要）： 

本研究により、古典粒子系の分子動力学シミュレーション・コードの並列化および電子系タイトバインディ

ングモデルの並列化計算コードの開発研究ななどを行なった。また、これらの分子動力学シミュレーショ

ン・コードを興味ある物理・化学系に適用を試みた。 

（４）通信・放送機構、平成 12 年～平成 14 年、「ギガビットネットワークを利用した広域仮想シミュレーショ

ン工場の提案」、研究代表者、60,000 千円、研究成果（概要）： 

仮想シミュレーションラボの基盤構築のためネットワーク接続の基礎実験およびヒューマンインターフェイ

ス・立体可視化表現法の基礎技術開発を行なった。分担者として必要な研究情報収集、シミュレーショ

ン・コードのモジュール化、および仮想空間における立体可視化の開発に参画した。 

（５）民間企業から奨学寄付金 ～平成１７年度 研究代表者、Ca 40,000 千円 

（６）所属研究機関（金沢大学）より措置された校費（教育研究費）、研究代表者、Ca. 3,000～5,000 千円/年 
 



 

以上 
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I. Original  

                 

（）Soliton-Like Properties of Heat Pulses, T. SCHNEIDER, E. Stoll and Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev. 

Lett., 39, 1382 (1977). 

 

()Molecular Dynamics Investigation of Solid-Liquid Coexistence, Yasuaki HIWATARI, E. Stoll and T. 

Schneider, J. Chem. Phys., 68, 3401 (1978). 

 

（）Free Volumes and Liquidlike Clusters in Soft Core Dense Liquids and Glasses, Y. HIWATARI, J. Chem. 

Phys., 76, 5502(1982). 

 

（）Molecular Dynamics Simulation of the Glass Transition in Binary Mixtures of Soft Spheres, Bernard 

BERNU, Yasuaki HIWATARI and Jean-Pierre HANSEN, J. Phys. (France), Supplement No.12, 46, 

323-327(1985). 

 

()A Molecular Dynamics Study of the Glass Transition in Binary Mixtures of Soft Spheres, Bernard BERNU, 

Yasuaki HIWATARI and Jean-Pierre HANSEN, J. Phys. C: Solid State Physics, 18, L371-376 (1985). 

 

（）Study of Dynamical Properties of Dense Soft Sphere Fluids and Glasses by Molecular Dynamics, Yasuaki 

HIWATARI, Bernard BERNU and Jean-Pierre HANSEN, Condensed Matter Theories, 2, 19-26(1987). 

 

()Soft-Sphere Model for the Glass Transition in Binary Alloys:-Pair Structure and Self-Diffusion, Bernard 

BERNU, Jean-Pierre HANSEN, Yasuaki HIWATARI and Gorge PASTORE, Phys. Rev., A36, 

4891-4903(1987). 

 

()Dynamical Slowing Down and Nonexponential Decay of the Density Correlation Function in Soft-Sphere 

Supercooled Liquids, Shaw KAMBAYASHI and Yasuaki HIWATARI, J. Phys. Soc. Jpn., 56, 

2788-2794(1987). 

 

()Molecular Dynamics Study of Binary Soft-Sphere Mixtures -Jump Motions of Atoms in the Glassy State, 

Hiroh MIYAGAWA, Yasuaki HIWATARI, Bernard BERNU and Jean Pierre HANSEN, J. Chem. Phys., 88, 

3879-3886(1988). 

 

()van der Waals Theory on the Supercooled Liquids of Inverse Power Potentials, Shaw KAMBAYASHI and 

Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev., A37, 852-859(1988). 
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（ ） Soft-Sphere Model for the Glass Transition in Binary Alloys Ⅱ , Relaxation of the Incoherent 

Density-Density Correlation Functions, Gorge PASTORE, Bernard BERNU, Jean-Pierre HANSEN and 

Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev., A38, 454-462 (1988). 

 

（）Improved Integral Equation for Highly Supercooled Liquids, Numerical Tests for Soft-Sphere Fluids, 

Shaw KAMBAYASHI and Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev., A41, 1990-1996 (1990). 

 

()Theory of Supercooled Liquids and Glasses for Binary Soft-Sphere Mixtures via Modified 

Hypernetted-Chain Integral Equations, Shaw KAMBAYASHI and Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev., A42, 

2176-2183 (1990). 

 

()A Modified Hypernetted-Chain Integral Equation for the Supercooled Liquid of Inverse Power Potentials, 

Shaw KAMBAYASHI and Yasuaki HIWATARI, J. Non-Cryst. Solids, 117/118, 92-95 (1990). 

 

()Stochastic Model for the Glass Transition of Simple Classical Liquids, Takashi ODAGAKI and Yasuaki 

HIWATARI, Phys. Rev., A 41, 929-937(1990). 

 

()Molecular-Dynamics Study of the Glass Transition in a Binary Soft-Sphere Model, Hiroh MIYAGAWA 

and Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev., A44, 8278-8288 (1991). 

 

()Gaussian-to-non-Gaussian Transition in Supercooled Fluids, Takashi ODAGAKI and Yasuaki HIWATARI, 

Phys. Rev., A43, 1103-1106 (1991). 

 

()Instability and Phase Separation of a Binary Mixture: The Role of Short-Range Repulsion and Core-Size 

Ratio, Shaw KAMBAYASHI and Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev., A46, 1014-1021 (1992). 

 

()Apparent Subdiffusive Properties of a Supercooled Fluid, Takashi ODAGAKI and Yasuaki HIWATARI, 

Phys. Rev., A46, 1250-1252 (1992). 

 

()Study of the αand β Relaxations in a Supercooled Fluid via Molecular-Dynamics Simulations, Yasuaki 

HIWATARI, Jun MATSUI, Kentaro UEHARA, Tadashi MURANAKA, Hiroh MIYAGAWA, Masako 

TAKASU and Takashi ODAGAKI, Physica A, 204, 306-327 (1994). 

 

()Molecular-Dynamics Study of Dynamical Properties of Dense Soft-Sphere Fluids: The Role of 

Short-Range Repulsion of the Intermolecular Potential, Shaw KAMBAYASHI and Yasuaki HIWATARI, Phys. 

Rev., E49, 1251-1259 (1994). 
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()Study of the Slow Dynamics in a Highly Supercooled Fluid: Super-Long-Time Molecular Dynamics 

Calculation of the Generalized Susceptibility, Jun MATSUI, Takashi ODAGAKI and Yasuaki HIWATARI, 

Phys. Rev. Letters, 73, 2452-2455 (1994). 

 

()Slow Dynamics in Super- cooled Liquids, Takashi ODAGAKI, Jun MATSUI and Yasuaki HIWATARI, Phys. 

Rev., E49, 3150-3158 (1994). 

 

()Numerical Calculation of the Bridge Function for Soft-Sphere Supercooled Fluids via Molecular Dynamics 

Simulations, Shaw Kambayashi and Yasuaki Hiwatari, Molecular Simulation, Vol. 12(3-6), pp. 421-430 

(1994) 

 

()βRelaxation in a Highly Supercooled State via Molecular-Dynamics Simulation, Tadashi MURANAKA and 

Yasuaki HIWATARI, Phys. Rev., E51, R2735-R2738（1995）. 

 

()Classical Molecular Dynamics for the Formation Process of a Fullerene Molecule, S. Makino, T. Oda and 

Y. Hiwatari, J. Phys. Chem. Solids, 58, 1845-1851 (1997). 

 

()Coupling between Jump Motions and Correlated Motions, T. Muranaka and Y. Hiwatari, Prog. Theor. 

Phys. Suppl., 126 403-406 (1997). 

 

()Structural Heterogeneity in Supercooled Liquids and Glasses, Y. Hiwatari and T. Muranaka, J. Non-Cryst. 

Solids., 235-237, 19-26 (1998). 

 

()Spatial Heterogeneity in Supercooled Liquids and Glasses, T. Muranaka and Y. Hiwatari, J. Phys. Soc. 

Jpn., 67, 1982-1987 (1998). 

 

()A Molecular Dynamics Simulation of the Carbon Cluster Formation on a Parallel Computer, R. Hayashi, K. 

Tanaka, K. Nakano, S. Horiguchi and Y. Hiwatari, Progr. Theor. Phys. Suppl., 138, 262-263 (2000). 

 

()Monte Carlo Simulation of Thin Film Growth with Lattice Defects, Y. Kaneko, Y. Hiwatari, K. Ohara and 

T. Murakami, J. Phys. Soc. Jpn., 69,3607-3613 (2000).  

 

()Finite-size dependence of the bridge function extracted from molecular dynamics simulations, A. 

Baumketner and Y. Hiwatari, Phys. Rev., E63, 61201-1-4 (2001). 
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()A Multicanonical Molecular Dynamics Study on a Simple Bead-Spring Model for Protein Folding, M. 

Isobe ,H. Shimizu, and Y. Hiwatari, J. Phys. Soc. Jpn, 70, 1233-1236 (2001).  

 

()A Comparative Study of the Diffusion Processes in Liquid Binary Alloys with a Tendency to Aggregation 

and Segregation, A. Baumketner, Y. Chushak and Y. Hiwatari, Defect and Diffusion Forum, 188-190, 

143-152 (2001).  

 

()Helix transition in di-block polyampholyte, A. Baumketner, H. Shimizu, M. Isobe and Y. Hiwatari, J. 

Phys. : Cond. Matt., 13. 10279-10291 (2001).  

 

()Instability of hcp structures in modified embedded atom method, K. Mae, T. Nobata, H. Ishida, S. 

Motoyama and Y. Hiwatari, Modell. Simul. Mater. Sci. Eng., 10, 205-214 (2002).  

 

()A study of water-water interactions in hydrophobic association by a molecular dynamics simulation with 

an optimized umbrella sampling method, N. Tsunekawa, H. Miyagawa, K. Kitamura and Y. Hiwatari, J. Phys. 

Chem., 116, 6725-6730 (2002).  

 

()Structural organization of a chain molecule with specific charge distribution: A molecular dynamics study, 

A. Baumketner, H. Shimizu, and Y. Hiwatari, Mol. Sim., 28, 359-375 (2002).  

 

()Running multicanonical simulations on deformed energy surface: Application to a model protein, A. 

Baumketner and Y. Hiwatari, J. Phys. Soc. Jpn., 71, 1001-1002 (2002).  

 

()Diffusive dynamics of protein folding studied by molecular dynamics simulations of an off-lattice model, A. 

Baumketner and Y. Hiwatari, Phys. Rev. E66, 011905-1-6 (2002). 

 

()Influence of the hydrodynamic interaction on kinetics and thermodynamics of minimal protein models, A. 

Baumketner and Y. Hiwatari, J.P.S.J, 71, 3069-3079 (2002). 

 

()The solid - by - solid model for crystal growth and electroplating: Kinetic Monte Carlo simulation, Yutaka 

Kaneko, Yasuaki Hiwatari, Recent Res. Devel. Phys. Chem. Solids, Kerala, India, 1 (2002).      

 

()Molecular Dynamics simulation of Martensitic Transformations in NiAl Alloy Using the Modified Embedded 

Atom Method, Hiroaki ISHIDA, Satoshi MOTOYAMA, Kazuki MAE, and Yasuaki HIWATARI, J. Phys. Soc. 

Jpn., 72, 2539-2545 (2003).  
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()Glass transition in an off-lattice protein model studied by molecular dynamics simulations, A. Baumketner, 

J.-E. Shea and Y. Hiwatari, Phys. Rev. E, 67, 011912 (2003). 

 

()A combined molecular dynamics simulation, experimental and coupling model study of the ion dynamics in 

glassy ionic conductors, K. L. Ngai, J. Habasaki, Y. Hiwatari, and C. Leon, J, Phys. C: Condensed Matter, 

15, S1607-S1632 (2003). 

 

()Fast and slow dynamics in single and mixed alkali silicate glasses, J. Habasaki and Y. Hiwatari, J. 

Non-Cryst. Solids, 320, 281-290 (2003). 

 

()Molecular Dynamics Study of Protein Folding: Protential and Mechanisms, A. Baumketner and Y. Hiwatari, 

MODELING OF COMPLEX SYSTEMS (American Institute of Physics, New York, (2003), pp195-204. 

 

()Molecular Dynamics Simulations of “The Cooperativity Blockage Effect” in Alkali Metasilicate, J. Habasaki, 

K.L. Ngai and Y. Hiwatari, AIP 708, pp.775-777, (2003), 

 

()"Cooperativity blockage" in the mixed alkali effect as revealed by molecular dynamics simulations of alkali 

metasilicate glass, J.Habasaki, Kia L. Ngai, and Y.Hiwatari, J. Chem. Phys., 121, 925-934 (2004). 

 

()Molecular Dynamics Study of the Mechanism of the Ion Transport in Lithium silicate Glasses   - 

Characteristic of the Potential Energy Surface and the Structures-, J. Habasaki, Y. Hiwatari, Phys. Rev, 

B69, 144207 (1-8) (2004).  

 

()Dynamics of caged ions in glassy ionic conductors, J. Habasaki, K.L. Ngai, and Y. Hiwatari, J. Chem. 

Phys. 120, 8195-8200 (2004). 

 

()Computer simulation of electrodeposition: Hybrid of molecular dynamics and Monte Carlo, Y. Kaneko, T. 

Mikami, Y. Hiwatari and K. Ohara, Mol. Sim. 31, Nos. 6-7, 429-433 (2005). 

 

()Molecular Simulation for Nanotechnologies: Application to Industry, Y. Hiwatari, Y. Kaneko and H. Ishida, 

Mol. Simulation, 30, 819-826 (2005). 

 

()Monte Carlo Simulation of Thin Film Growth with Defect Formation - Application to Via Filling - , Y. 

Kaneko, Y. Hiwatari and K. Ohara, Mol. Simulation, 30, 895-899 (2005).  

 

()Time series analysis of ion dynamics in glassy ionic conductors obtained by a molecular dynamics 
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simulation, J. Habasaki, K. L. Ngai and Y. Hiwatari, J. Chem. Phys., 122, 054507-1-10 (2005). 

 

()The time autocorrelation function of intra-dipole moments for a type-A polymer glass, J. Matsui and Y. 

Hiwatari, J. Phys. Soc. Jpn. 74, 2849-2852 (2005). 

 

()Kinetic Monte Carlo Simulation of Via Filling: Role of Chloride Ions, Y. Kaneko, Y. Hiwatari, K. Ohara 

and F. Isa, Proc. ECS, Phoenix, May 18-23, 2008. 

 
()The Study of the Dynamical Heterogeneity in the Beta-relaxation Time Regime: the Two-dimensional Molecular Dynamics 
Simulation with Soft-sphere Particles T. Muranaka, J. Matsui and Y. Hiwatari, Progress of Theoretical Physics Supplement, vol. 
178, 133-140 (2009). 

 

II. proceedings 

 

()Anomalous diffusion in ionically conducting glasses, J. Habasaki, K. L. Ngai and Y. Hiwatari, Diffusion 

Fundamentals I, September 22-24, 2005, Leipzig, Germany. 

 

()Molecular Simulation of Electrodeposition, Y, Hiwatari, Y. Kaneko, T. Mikami, K. Ohara, and F. Asa, 
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