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78. T. Tadano and S. Tsuneyuki, “First-principles analysis of anharmonic nuclear motion and
thermal transport in thermoelectric materials”, AIP Publishing LLC (2015).

79. T. Tadano, Y. Gohda, and S. Tsuneyuki, “Anharmonic force constants extracted from first-
principles molecular dynamics: applications to heat transfer simulations”, J. Phys. Condens.
Matter 26, 225402 (2014).

Reviews & Book Chapters

1. T. Tadano, “有限温度における結晶構造の計算機シミュレーション”, FC レポート 42, 59–63 (2025).
2. T. Tadano, “第一原理計算を用いた熱伝導・電気伝導予測の前線”, セラミックス 59, 779–783 (2024).
3. R. Masuki, T. Nomoto, R. Arita, and T. Tadano, “非調和フォノン理論に基づいた有限温度における
結晶構造の第一原理計算”, Kotai Butsuri 58, 419–432 (2023).

4. T. Tadano, “非調和フォノン理論が拓く有限温度物性の第一原理計算”, 日本物理学会誌 78, 542–547
(2023).

5. T. Tadano, “熱電材料研究に資する第一原理格子動力学”, 計算科学を活用した熱電変換材料の研究開発動
向, シーエムシー・リサーチ (2022).

6. T. Tadano, “格子熱伝導の基礎理論と第一原理シミュレーション”, マイクロ・ナノ熱工学の進展, エヌ・テ
ィー・エス (2021).

7. Y. Nomura, M. Hirayama, M. Kitatani, T. Tadano, and R. Arita, “ニッケル酸化物新超伝導体の発
見：現状と展望”, Kotai Butsuri 55, 491 (2020).

8. T. Tadano, T. Koretsune, and R. Arita, “原子核の量子ゆらぎが支える高圧下 LaH10 の高温超伝導”,
Kotai Butsuri 55, 425 (2020).

9. T. Tadano, “非調和効果を取り込める新しいフォノン計算ツールの開発”, シミュレーション 39 (2020).
10. 只野央将, “非調和フォノン物性の第一原理計算”, 応用物理 89, 35–39 (2020).
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11. T. Tadano and S. Tsuneyuki, “第一原理からの非調和フォノンと格子熱伝導”, 固体物理 52, 637–646
(2017).

12. T. Tadano, “第一原理フォノン伝導計算”, マイクロ・ナノスケールの次世代熱制御技術フォノンエンジニア
リング, エヌ・ティー・エス (2017).

Invited Talks & Seminars

1. T. Tadano, “First-Principles and Machine-Learning Exploration of Energy Harvesting Heusler
Alloys”, TYC 8th Energy Materials workshop: From Electron and Phonon Interactions to Net
Zero, London, UK, Jun 1, 2026.

2. 只野央将, “有限温度における構造最適化法の開発とニッケル酸化物超伝導体への応用”, 新規超伝導体を舞台と
する超伝導科学のフロンティア, 京都大学基礎物理学研究所, Dec 22, 2025.

3. T. Tadano, “Anharmonic lattice dynamics and thermal transport in type-I clathrates studied
by first-principles calculation”, 2025 MRS Fall Meeting, Boston, MA, USA, Dec 1, 2025.

4. T. Tadano, “First-Principles and Data-Driven Approaches for the Computational Design of
Functional Heusler Alloys”, Materials Science from First Principles: Materials Scientist Toolbox,
Sorbonne University, Paris, France, Nov 7, 2025.

5. 只野央将, “非調和フォノン計算を活用した相転移温度の非経験予測”, 日本物理学会第 80 回年次大会, 広島大
学, Sep 17, 2025.

6. 只野央将, “第一原理計算とデータ駆動手法による機能性ホイスラー合金の探索”, スーパーコンピュータワーク
ショップ 2024 － AI/ML に基づく材料設計と開発：理論と実験の接点－, 岡崎コンファレンスセンター・ハ
イブリッド開催, Jan 15, 2025.

7. T. Tadano, “Simulating structural change and phase transitions at finite temperatures: A
phonon-based approach”, The 25th Asian Workshop on First-Principles Electronic Structure
Calculations (ASIAN-25), University of Ulsan, Haesong Hall, Oct 28, 2024.

8. T. Tadano, “Computational Exploration of Functional Materials at Finite Temperatures”,
LANL-NIMS Quantum and Functional Materials 2024, WPI-MANA Bldg. , Namiki-site, Na-
tional Institute for Materials Science (NIMS), Oct 15, 2024.

9. 只野央将, “計算科学とデータ駆動による磁性材料開発”, DDCoMS-PCoMS-RISME 計算物質科学セミナー
シリーズ 2024, オンライン, Jul 29, 2024.

10. T. Tadano, “Anharmonic phonon theory in condensed matter physics”, RIKEN Symposium
Second Workshop on Fundamentals in Density Functional Theory (DFT2024), Auditorium, In-
tegrated Innovation Building (IIB), RIKEN Kobe Campus, Feb 20, 2024.

11. 只野央将, “第一原理フォノン計算を用いた有限温度における構造最適化”, 第 36 期 CAMM フォーラム本例
会, Jun 9, 2023.

12. T. Tadano, “Ab initio calculation of phonons and crystal structures at finite temperatures: A
self-consistent phonon approach”, ISSP Theory Seminar, ISSP, University of Tokyo, Aug 19,
2022.

13. T. Tadano, “First-principles calculations of phonons and crystal structures at finite tempera-
tures”, Recent Progress in Thermal Transport Theory and Experiments, Online, May 30, 2022.

14. 只野央将, “自己無撞着フォノン理論による構造相転移温度の第一原理計算”, 物性研究所スパコン共同利用・
CCMS 合同研究会「計算物質科学の新展開, ISSP, University of Tokyo, May 13, 2022.

15. 只野央将, “フォノン計算を活用した熱伝導の非経験予測”, 透明酸化物光･電子材料第 166 委員会第 92 回研究
会, Online, Mar 11, 2022.

16. T. Tadano, “Extending first-principles structural optimization method to finite temperatures”,
APW-RIKEN-Tsinghua-Kavli workshop ‘’Highlights on condensed matter physics’, Online, Oct
23, 2021.
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17. T. Tadano, “Ab initio phonon calculation at finite temperature toward computational explo-
ration of metastable phases”, The Twelfth International Conference on the Science and Technol-
ogy for Advanced Ceramics (STAC12), Online, Jul 8, 2021.

18. 只野央将, “高圧下ランタン水素化物 LaH𝑥 における原子核の量子ゆらぎと超伝導”, 京大基研研究会「高温超
伝導・非従来型超伝導研究の最前線: 多様性と普遍性」, Online, Oct 26, 2020.

19. 只野央将, “第一原理フォノン計算の前線：非調和効果と電子格子相互作用”, 第 121 回フロンティア材料研究
所講演会, 東京工業大学, Feb 5, 2020.

20. T. Tadano, “Phonon lifetime and thermal transport in complex thermoelectric clathrates and
tetrahedrites from first principles”, Phonon lifetime from disordered and complex systems—
Measurement and Interpretation, 4 rue A. Einstein Villeurbanne, Dec 20, 2019.

21. T. Tadano, “Phonon anharmonicity and thermal transport in complex thermoelectric materials
from first principles”, Colloquium at TU-Darmstadt, TU Darmstadt, Dec 9, 2019.

22. T. Tadano, “Development and application of ALAMODE software”, The 5th Workshop on ab
initio phonon calculations, Institute of Nuclear Physics PAN, Dec 3, 2019.

23. T. Tadano, “Phonon anharmonicity from first principles”, 第 35 回コンピュテーショナル・マテリ
アルズ・デザインワークショップ, 大阪大学, Sep 6, 2019.

24. T. Tadano, “Ab initio phonon calculations of strongly anharmonic solids”, Seminar at Samsung
Advanced Institute of Technology (SAIT), SAIT, May 23, 2019.

25. 只野央将, “クラスレートのフォノンと熱伝導の第一原理解析”, 第三回大型実験施設とスーパーコンピュータと
の連携利用勉強会, SPring-8, Feb 25, 2019.

26. T. Tadano, “Efficient ab initio prediction of thermal properties of solids assisted by machine
learning”, JST International Symposium on Materials Informatics, University of Tokyo, Feb 11,
2019.

27. 只野央将, “第一原理からの有限温度フォノン計算：手法開発とエネルギー材料への応用”, 第 83 回フロンティ
ア材料研究所講演会, 東京工業大学, Nov 26, 2018.

28. 只野央将, “第一原理からの熱伝導・相安定性予測：フォノンの精密な取り扱い”, 日本金属学会 2018 秋期大
会, 東北大学川内北キャンパス・仙台国際センター, Sep 20, 2018.

29. T. Tadano, “Ab initio lattice dynamics methods for modeling strong phonon anharmonicity
in solids”, The International Summer workShop 2018 on First-Principles Electronic Structure
Calculations (ISS2018), ISSP, University of Tokyo, Jul 12, 2018.

30. 只野央将, “フォノンの非調和効果の高精度・高効率計算”, 第 31 期 CAMM フォーラム本例会, 東京・表参
道「アイビーホール」, May 11, 2018.

31. 只野央将, “フォノンと格子熱伝導率の第一原理計算”, 第 38 回 Kyutech 物性セミナー・応用物理学会特別講
演会「超伝導と熱伝導」, 九州工業大学戸畑キャンパス, Mar 30, 2018.

32. T. Tadano, “Microscopic origin of anomalous thermal transport in intermetallic clathrates: A
first-principles study”, Seminar at Institut Lumière matière, Institut Lumière matière, Jan 16,
2018.

33. T. Tadano, “Understanding the role of quartic anharmonicity in solids using first-principles
lattice dynamics”, CECAM workshop on ‘’Anharmonicity and thermal properties of solids’,
Institut Henri Poincaré, Jan 10, 2018.

34. 只野央将, “第一原理計算によるフォノンの非調和効果の予測と解析”, 大阪大学黒木研究室セミナー, 大阪大学,
Dec 8, 2017.

35. 只野央将, “第一原理計算でのフォノンの非調和性の取り扱い”, 電子格子相互作用：基礎物理からデバイス応用
まで, 奈良先端科学技術大学院大学, Jul 31, 2017.

36. T. Tadano, “Thermal conductivity and lattice anharmonicity from first principles: Theoretical
developments and applications”, International Workshop of Materials Informatics and Materials
Data (MIMD), NIMS, Apr 6, 2017.

37. 只野央将, “非調和フォノン物性の第一原理計算：プログラム開発とマテリアルズインフォマティクスへ向けた
取り組み”, 第 3 回材料系ワークショップ, 秋葉原 UDX, Feb 23, 2017.
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38. T. Tadano, “First-principles modeling of phonon transport and lattice anharmonicity in energy
harvesting materials”, The 4th Workshop for Extreme Materials Science “Thermal Conductivity
of Earth”, RIKEN, Dec 13, 2016.

39. T. Tadano, “Thermal conductivity and lattice anharmonicity of materials from first-principles
calculations”, 19th ASIAN workshop, National Chiao Tung University, Oct 31, 2016.

40. 只野央将, “第一原理フォノン伝導計算：その最前線とポスト｢京｣/マテリアルズインフォマティクス時代への
展望”, 第 63 回応用物理学会春期学術講演会特別シンポジウム, 東京工業大学, Mar 22, 2016.

41. T. Tadano, “Non-equilibrium heat transfer simulation with first-principles anharmonic lattice
model”, 22th GREEN Open Seminar, NIMS, Sep 20, 2012.
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