巻頭言

「コンピュータ化学」の教科書がほしい

創価大学工学部環境共生工学科　伊藤眞人

　理論でもなく実験でもなく：コンピュータ化学会が存在するからには、「コンピュータ化学」という学問が存在するはずである。この学問を一言で定義するのは困難だが、次のように書けば、その大方を取り込めるのではないかと傍目八目で考えている。「コンピュータの特徴を生かして、物質の化学的性質や物質の挙動に対する理解を深めるための新しい手法を創造する。そして、この手法を用いて、実験などの他の方法では検討不可能な対象をも含めて、物質の性質や挙動を探索する。」この範疇によれば、化学の「理論」に基づく手法を取り扱うのが計算化学であり、「実験事実」に基づく手法を取り扱うのが情報化学になる。この他に、化学情報をコンピュータで処理して化学者の役に立てるための手法に取り組む化学情報学などもある。この分野は、新しい理論の構築や新しい実験事実の蓄積に取り組むわけではないが、化学の発展にとって必要な「新しい方法論」に取り組むことを通じて、理論や実験への取り組みを支援する手法を創造する分野といえよう。これは、CICSJでも同じであり，本会の前身であるCSSJでも同じだった（化学と「方法論」についてはCICSJ Bulletin, 17(2), 2, (1999)や化学とソフトエウア, 21, 51 (1999)に書いた）。

　「コンピュータ化学」を学部教育に：釈迦に説法を承知で「コンピュータ化学」について書いたのにはわけがある。このような方法論の分野が化学の世界に存在することを，なるべく早く若い世代に知ってもらう必要があるのではないだろうか。コンピュータはすでに実験や演習の中で化学の教育に定着している。そして2006年になると，小学校からパソコンになじみ，高校では「情報科」を必修で学んだいわゆる「コンピュータ世代」が大学に入ってくる。「化学の世界でコンピュータを使う」だけなら，彼らにとっては当たり前のことだろう。しかし，「コンピュータで化学する」世界は，彼らにも新鮮な世界に見えるのではないか。「コンピュータ化学」を大学の化学系学科の専門科目のカリキュラムに載せる絶好の機会である。これは本学会の今後の発展にとってきわめて重要なことではないだろうか。

　「コンピュータ化学」を学部の授業に取り入れるなら，当然，「コンピュータ化学」の教科書が必要になる。この分野でこれまで出版されてきた本は，大学院生以上を対象とする専門家向けの解説書ばかりである。研究に取り組むにはこれで十分だろうが，学部学生には難しすぎる。コンピュータ化学の世界を概観し，基礎的概念を習得する入門的な教科書，2単位の講義2科目分程度の内容を納めた教科書があれば，1科目しかなければ必要に応じて取捨選択し，2科目あればほぼ全体を教えることができる。私のような一知半解の実験化学者でも安心(?)して教えられるようになる（実はこれがいちばんありがたい）。そして，コンピュータ化学会は，この教科書を作るのに最も適した唯一のグループであろう。発足から2年を経過して落ち着いてきた現在は，この学会のメンバーが将来のコンピュータ化学者の育成に取り組み始めるのに絶好の機会ではあるまいか。学会のリーダーの方々には是非とも前向きに取り組んでいただけないものか。

　そして未来へ：そうそう、方法論についてこれまで書き忘れていたことがある。1945年から2003年までのノーベル化学賞59件を調べたところ，少なくとも1/4の15件は新しい方法論の創造に対して授与されている。うち2件（1981年のFukui and Hoffmannと1998年のCohn and Pople）は、コンピュータ化学の分野である。21世紀に入り、「コンピュータ世代」のコンピュータ化学者の中から，この分野の第3，第4のノーベル賞が輩出することを大いに期待したい。
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事務局移転のお知らせ

  ベストシステムズの移転に伴い事務局が変更になりました（平成16年2月7日～）。

    移転先：〒111-0054   東京都台東区鳥越2-7-4 ヘブン鳥越

              Tel 03-5825-0599 / Fax 03-5825-0654
会員継続のお願い
　2003年12月31日をもちまして日本コンピュータ化学会2003年度会員の期限が満了となりました。現在会員の皆様にはぜひ2004年度も継続していただきたく思います。

  2004年度の会費が未納の方には、振替用紙を同封させていただいておりますので、下記の金額をお振込ください。

　学会誌等の送付先に変更のある方はその旨ご連絡ください。連絡先はE-mail office@sccj.netまたはFAX 03-5825-0654へお願いいたします。　　　　　
　2004年度年会費は次の通りです。
　　　＜個人会員＞　5,000円
　　　　　＊65歳以上の方は2,000円となります。
　　　＜学生会員＞　3,000円
　　　＜法人会員＞ 20,000円
　　　＜賛助会員＞ 50,000円
  会費振込先：　
　郵便振替口座　00140-2-89762　加入者　日本コンピュータ化学会
  銀行　三井住友銀行浅草橋支店　普通1073721　
  名義人　日本コンピュータ化学会 　　（＊振込手数料はご負担ください）

新会員募集のお願い

日本コンピュ－タ化学会 (SCCJ)は、日本化学プログラム交換機構 (JCPE) と化学ソフトウエア学会(CSSJ) とが発展的融合を目指して発足いたしました。すでに会員数が、個人会員827人、学生会員32人を越えております。すでに会報も本号で10号となっており、質の高い論文誌として注目を集めております。一層の会員増強のキャンペ－ンに会員諸氏のお力添えを強くお願い致します。　

　新学会の活動は、論文誌 Journal of Computer Chemistry, Japan (JCCJ) の発行（年４回発行予定）、討論会、セミナ－、講習会の開催、その他会員間の情報交換等があります。JCCJ はWebでも公開され、世界中の広い読者に読まれております。また、5月20－21日には研究発表中心の日本コンピュータ化学会2004春季年会が開催されました。秋には、プログラムのデモを主体とする秋季年会が10月2日(土)－3日（日）東京大学山上会館で開催予定です。特に秋季年会は高校教諭等の参加を可能とするために、休日に開催されます。2003年からは、学生会員に対する割引に加え、65歳以上の方への割引も開始いたしました。この制度は、学会費のみならず、学会参加費等にも導入され、65歳以上の方の学会活動を支援いたします。

学会のホームページは、http://www.sccj.netです。ここから本学会への入会案内、イベント情報をはじめ多くの情報を得ることができます。本学会の活動にご興味をお持ちの方をご存知でしたら、積極的に入会をお勧めください。よろしくお願いいたします
日本コンピュータ化学会2004秋季年会発表論文および参加者募集

日本コンピュータ化学会2004秋季年会が10月に東京大学山上会館で開催されます。積極的な御参加を期待します．詳細は、学会ホームページに掲載しています。 （学会のホームページhttp://www.sccj.net）

主催：日本コンピュータ化学会(SCCJ)

（日本コンピュータ化学会は、日本化学プログラム交換機構(JCPE)と化学ソフトウエア学会(CSSJ)の発展的合同により2002年1月に発足した学会です）

会期：2004年10 月2日(土)13:00pm―3日(日)17:30pm 

会場：東京大学山上会館

地図：http://www.u-tokyo.ac.jp/jpn/campus/map/map01/e11-j.html
研究発表：主題 化学の教育、研究におけるコンピュータの利用
          形態 記念講演、口頭発表、デモンストレーションおよびポスター
発表申込締切：7月30日(金)までに、学会ホームページ(www.sccj.net)よりお申込みくだ
さい。

発表要旨締切：8月27日(金)までに、学会ホームページ(www.sccj.net)をご覧ください。
企業展示：8月27日(金)までに、学会ホームページ（www.sccj.net）よりお申込みくださ
　　      い。出展費用は50,000円（1ブース/2日間）となっております。　　

参加申込締切：8月27日(金)までに、学会ホームページ(www.sccj.net)からお申し込み下さい（以降は当日登録となります）。

参加費：

日本コンピュータ化学会会員3,000円 (当日4,000円)

　　６５歳以上2,000円 (当日3,000円)　年齢を証明するものをお持ちください。

共催学会会員4,000円 (当日5,000円)

学生1,500円 (当日2,500円) 

非会員5,000円 (当日6,000円)
参加費振込先：郵便振替口座 00150-6-26078 加入者 日本コンピュータ化学会
     （手数料はご負担ください。）

懇親会：10月2日年会終了後、会場付近にて、会費5,000円

問い合わせ：学会事務局まで電子メールでお問い合わせください。

E-Mail　nenkai@sccj.net　　　　　URL　http://www.sccj.net

日本コンピュータ化学会2004春季年会収支報告

日本コンピュータ化学会2004春季年会が５月２０日（木）２１日（金）の両日、東京工業大学大学院社会理工学研究科棟 大岡山西9号館で行われました。会の参加者は例年通り、ほぼ１５０名であり、会は盛況で活発な討論が行われました。会場の設定をしていただきました、東工大の河村先生をはじめお手伝いいただいた学生さんに深く感謝します。初めての会場でしたので勝手がわからず戸惑ったところもあったのですが、おおむねつつがなく終わることができました。
反省点は、１）ポスター展示の方でデモをされたい方がいたが、研究展示にまわっていただくことができなかった。２）企業展示が少なかった。３）企業展示された企業の情報が予稿集に無かった。４）昼食の場所の案内ができなかった。という点でした。
来年は５月１９日２０日に同じ場所で2005春季年会が開催されます。皆様のご参加をお待ちしております。
以下2004年春季年会の主なデータと収支をご報告いたします。
	収入の部
	支出の部

	名目
	金額×人数
	計
	名目
	金額

	前年度繰越金
	
	644,167
	＜会場設営費＞
	

	小計
	
	644,167
	会場費
	79,675

	＜事前登録＞
	
	
	パネルレンタル料
	136,500

	会員
	5,000×46
	230,000
	備品購入費
	23,110

	シニア会員
	2,000×3
	6,000
	小計
	239,285

	学生
	3,000×24
	72,000
	＜資料作成費＞
	

	共催会員
	7,000×9
	63,000
	予稿集
	120,195

	非会員
	10,000×3
	30,000
	賞状作成費
	6,772

	企業
	
	50,000
	副賞
	100,000

	懇親会
	5,000×25
	125,000
	小計
	226,967

	未収金
	
	220,000
	＜その他＞
	

	小計
	
	796,000
	懇親会費
	160,000

	当日登録＞
	
	
	人件費
	200,000

	会員
	7,000×27
	189,000
	振り込み手数料
	120

	シニア会員
	3,000×2
	6,000
	小計
	360,120

	学生
	5,000×14
	70,000
	支出計
	826,372

	共催会員
	9,000×6
	54,000
	繰越金
	1,144,795

	非会員
	12,000×11
	132,000
	合計
	1,971,167

	懇親会
	5,000×16
	80,000
	
	

	小計
	
	531,000
	
	

	合計
	
	1,971,167
	
	


· 会計報告・・・会費収入1,327,000円、支出826,372円

· 参加人数・・・本会員77名、シニア会員5名、学生38名、共催会員15名、
              非会員14名  総計149名  展示企業3社
· 発表件数・・・特別講演2件、受賞記念講演1件、一般講演25件、ポスター発表
              54件、研究展示2件

· 懇親会参加者・・・41名

「化学の数理的・コンピューター的側面---群，グラフ，および構造」を特集するにあたって（2004年特集号企画の趣旨）
京都工芸繊維大学工芸学部物質工学科
藤田眞作
有機化学の体系は，有機化合物の分類を基礎としている． この分類には構造式という一種のグラフが重要な役割を担っている．
 古くは，ベンゼンの異性体の数が，ベンゼンの正六角形の 構造を支持したことをはじめとして，化学構造の研究には，グラフ理論のさまざまな手法が，そのことを意識することなく用いられていることが多い．この四半世紀のあいだに，グラフ理論を積極的に化学に 利用しようという動きがでてきており，いろいろな 知見があつまりつつある．また，最近のコンピューターの発展によって，これまでは計算するのを躊躇していたような種類の組み合わせ論的 数え上げが可能になっている．注目が集まっている分野を具体的にあげるとすれば，次のようになろう．
(1) 化学における対称性 
(たとえば，化学群論，立体化学における命名法および数理的取り扱い) 

(2) 化学グラフ理論 
(たとえば，構造活性相関のためのグラフ理論，化学トポロジーおよびトポロジカルインデックス)

(3) 化学構造の理論的，コンピューター的研究 
(たとえば，対称性の高い化合物や立体化学的に興味のある分子の理論的研究，化学における組合わせ論的数え上げおよびコンピューターによる列挙)

 この時期に，これらの分野をふくめた，化学の数理的・コンピューター 的な側面をカバーするような研究を特集することは，時宜をえた企画とおもわれる．本特集では，これらの分野の研究に携わっている方々から， ご投稿頂いた論文を査読を経て掲載するものである．
(英語版)

 Call for Papers for a Special Issue of Journal of Computer Chemistry, Japan (Vol. 3, No.3, September, 2004) on   

 “Mathematical and Computational Aspects of Chemistry

 ---Groups, Graphs, and Structures”

 Shinsaku Fujita

 Guest Editor

 Department of Chemistry and Materials Technology

 Kyoto Institute of Technology

 The system of organic chemistry is based on the taxonomy in which structural formulas play an important role as a kind of graphs.  

 In addition to the fact that the isomer numbers of benzene derivatives supported the regular hexagonal structure of the benzene nucleus, various graph-theoretical methods have been implicitly used in studies on organic structures. More active and explicit investigations based on graph theory and related disciplines have appeared during the recent quarter century as follows: 

 (1) Symmetry in Chemistry

     --- Chemical Group Theory

     --- Nomenclatures and Mathematical Treatments in Stereochemistry

 (2) Chemical Graph Theory

     --- Graph Theory for QSAR

     --- Chemical Topology and Topological Indices 

 (3) Theoretical and Computational Studies on Chemical Structures

     --- Quantum Chemistry for Highly-Symmetrical or Stereochemically Interesting
 Molecules

     --- Combinatorial and Computational Enumerations in Chemistry

so that a vast number of results have been accumulated. Moreover, the increase of computer capacity has enabled us to challenge so complicated problems that we had ever hesitated to try to solve them. According to these situations, we will publish a special issue of JCCJ on 

 “Mathematical and Computational Aspects of Chemistry

 ---Groups, Graphs, and Structures”. 

 This issue will comprise invited papers and submitted ones after usual peer-review processes.  
2005年特集号企画書

産総研グリッド研究センター

長嶋雲兵
環境問題、エネルギー資源問題、食糧問題といった地球規模の課題の多くに対し、物質の学としての化学がになうべき役割は非常に大きい。様々な種の急激な消滅や、地球温暖化による環境の激変、新種のウイルスの発現等、21世紀初頭の我が国の置かれた状況のみならず地球規模の状況を鑑みるに、限られた資源、エネルギー、空間の中で、あらゆるものとの穏やかな共生を可能とする科学技術システムと社会システムの構築が急務であり、「穏やかに持続可能な社会」への展望を開く科学技術の果たす役割はますます大きくなっている。特に物質科学分野においては高度情報化社会を支える高機能性材料の設計、それを創製する技術、人間・環境調和型分析技術および高効率生産プロセス技術の開発、そしてポストゲノムとして生体関連機能物質の解析・設計および高効率な医薬品創製などが強く求められていることは言うまでもない。そのため、これらを強力に推進する分野横断的な研究展開が急務となっている。とくに、環境負荷の低減を実現する機能性分子・材料レベルから物質・エネルギー循環に関わる地域環境情報に至る多次元のミクロからマクロまでの包括的かつ学際的なコンピュータ科学技術および情報基盤の構築とその展開が求められており、中でも分子シミュレーションは、社会的な要請であるこれらの課題にとって不可欠な技術であり、実験先導型から予測先導型へのパラダイム転換を加速するものとして、その重要性はますます大きくなっている。

分子シミュレーションは、コンピュータの中に作り出した物質系に対して、シュレディンガー方程式を解いたり、古典的近似を取り入れた運動方程式を解くことにより、その物質のミクロなまたはマクロな性質を調べるものである。分子シミュレーションは並列計算機との親和性が非常に高いことが知られており、従来よりスーパーコンピュータの利用分野として確たる地位を占めているが、対象がアボガドロ数個すなわち1023個の粒子系であるため、電子計算機誕生から半世紀を経た21世紀初頭の現在といえども、計算機シミュレーションが実験室の試験管の代わりをするにはまだまだ計算機の能力は小さく、そのため十分に大きい系の精度の高い分子シミュレーションは不可能である。またスーパーコンピュータや高性能ワークステーションクラスタといった大規模並列計算機システムは高価であり、かつ設備の維持管理も大変であるため、研究者が研究室レベルで「現実を反映した大規模分子系」の分子シミュレーションを実現することは容易なことではない。「現実を反映した大規模分子系」の分子シミュレーションを、「低コスト＝パーソナルユース」で実現するためには、計算量を軽減する大胆な近似法を取り入れ、さらに有効なアルゴリズムの開発に加え、計算機の性能を飛躍的に向上させることが必須である。

研究者が研究室レベルで「現実を反映した大規模分子系」の分子シミュレーションを実現することを可能とするためには、計算量を軽減する大胆な近似法を取り入れ、さらに有効なアルゴリズムの開発に加え、計算機の性能を飛躍的に向上させることが必須である。

本特集では、計算機の性能を飛躍的に向上させることの試みとして、分子シミュレーション向けの専用計算機の開発と応用に取り組んでいる方々の論文を広く一般に公募した上で通常の審査を経て掲載し、分子シミュレーション向け専用計算機開発の動向を探る。

第27回情報化学討論会
主催
日本化学会 情報化学部会

共催
日本薬学会，日本農芸化学会，日本分析化学会，日本コンピュータ化学会

協賛
教育システム情報学会
会期
平成16年11月30日（火）・12月１日（水）

会場
つくば国際会議場（つくば市竹園2-20-3）http://www.epochal.or.jp/

交通
つくばバスセンターより徒歩10分（つくばセンターまでは東京駅、羽田空港、成田空港等からのバス（1時間程）が便利）

発表申込締切　7月16日（金）予稿原稿締切　9月24日（金）

予稿原稿　A4版用紙を使用し，本文（和文または英文）は2または4頁。英文要旨は半頁。
参加登録予約申込締切　10月29日（金）
討論主題

　(1)化学情報学（化学論理学，情報検索、DB，コンピュータネットワーク，CG，グラフ理論，反応設計など）

　(2)理論化学・計算化学（MO，MM，MD，MC，各種シミュレーションなど）

　(3)ケモメトリックス及びそのソフトウェア（ニューラルネットワーク，ファジイ，カオス，遺伝的アルゴリズム，構造物性相関，データマイニングなど）

　(4)化学教育・学習システム

　(5)その他情報化学に関するもの（コンビナトリアル・ケミストリー，遺伝情報、環境ホルモン情報など）

発表形式　口頭（講演25分または15分，討論5分を含む），またはポスター（構造活性相関シンポジウムと合同）

特別講演（仮題）

　「データマイニング−その発展と今後の展望−」（阪大産研）鷲尾　隆

　「siRNAやmiRNAに基づく創薬」（東大、産総研）多比良　和誠
参加登録費（構造活性相関シンポジウムにも参加できます（含要旨集））

［一般］予約8,000円（部会員7,000円），当日 9,000円（部会員8,000円）

［学生］予約3,000円（部会員2,000円），当日 4,000円（部会員3,000円）

要旨集前送希望の場合は郵送料1,000円を別途申し受けます。 費用振込み後，参加取り消しによる返金には応じられません。
懇親会（構想活性相関シンポジウムと合同）

日時：11月30日（火）18:30- 場所：同会議場内多目的ホール（予定）
会費：［一般］予約6,000円，当日 8,000円［学生］予約3000円，当日 4000円
各種申し込み方法　発表申込，参加登録，予稿原稿執筆要項及び送金方法などの詳細はhttp://www.slis.tsukuba.ac.jp/cicsj27/に掲載します。
連絡先：305-8550　茨城県つくば市春日1-2　筑波大学　

知的コミュニティ基盤研究センター　中山伸一　

電話 (029)859-1342　FAX (029)859-1342　

E-mail:cicsj-27@slis.tsukuba.ac.jp

第５回（2004年）長岡技科大 分子科学サマースクール参加者募集
http://www.chem.nagaokaut.ac.jp/nmsss/
主催　長岡技術科学大学 
共催　日本コンピュータ化学会、富士通株式会社、（社）企業研究会CAMMフォーラム
　　　日本セラミックス協会東北北海道支部
後援　新潟県教育委員会
会期　８月１０日（火）１１日（水）
会場　長岡技術科学大学 マルチメディアシステムセンター
CAChe (キャッシュ：富士通)とMaterials Explorer（MDソフト：富士通）を使ったコンピュータケミストリーシステム（ＣＣＳ）の入門を目的とするサマースクールを開講。対象は、やってみたいけれど何となく手を出しかねている方、大学で講義は聴いたけれどよく解らなかった、でも、何となく「憧れ」を持っている方、などコンピュータケミストリー初心者。とにかくコンピュータとソフトに実際にさわって、ディスプレイの上で分子をいじくってみる、ということを目的とするサマースクール。
講義　「コンピュータケミストリー」 「なぜ分子軌道法は難しいということになってしまったのか」「Materials Explorer入門」
実習　一日目（CAChe)１．簡単な分子を作って最適化構造を求め、結合長、生成熱など計算結果を検討する。２．静電ポテンシャルを計算する。３．赤外、可視、紫外吸収スペクトルを計算する。４．Sn2反応をシミュレートする。５．色々な化学の問題にCACheを適用してみる、など。二日目（Materials Explorer）１．KCl結晶、２．LiCl水溶液、３．熱平衡、４．相変化のシミュレーション、など。（どちらか一日の参加もOK)
ご自分のノートパソコンを持ってご参加いただける方には、時限ライセンス付きソフトウエアのCDとテキストを先行配布。詳細はホームページ参照。 http://www.chem.nagaokaut.ac.jp/nmsss/
参加申込〆切　定員（約２５名）になり次第〆切
参加費  高専教官、高校教諭、大学教官3,000円、大学生、大学院生2,000円、 高専生1,000円、共催団体会員5,000円、一般参加10,000円（どちらか一日のみ御参加の場合はこの60%）
懇親会　８月１０日（月）18:00より　会費　2,000円
参加申込　e-mail またはFAXにて、１）氏名、２）勤務先、３）連絡先、４）連絡先電話番号、e-mailアドレス、５）両日参加か、どちらか一日参加か、６）高専生の参加の有無、７）懇親会の出欠、８）所属共催団体、９）パソコン持参かどうか（お持ち頂ける場合は機種、ＯＳ、メモリー容量、ＨＤの空き容量、CD-Rドライブの有無も）
申込先　長岡技術科学大学 化学系 内田 希、e-mail: nmsss@chem.nagaokaut.ac.jp　FAX# 0258-47-9300
学会誌 (Journal of Computer Chemistry, Japan; JCCJ) 投稿の手引き (抜粋)

1.　論文の投稿

論文の種類

(1)  研究論文 (General Paper)：コンピュータ化学に関連する研究および教育に関するもので, 独創性のある未発表のもの．

(2)  ノート (Note)：コンピュータ化学に関する断片的ではあるが, 創造的な内容を持つ論文．刷り上がり４ページ以内．

(3) 技術論文 (Technical Paper)：コンピュータ化学に関するアイデア・提言や, 教材・教具の開発，事例研究などを内容とし独創性のある未発表のもの．

(4)  総説 (Review)：ある特定の分野の関連論文を網羅的に紹介し, 啓発的な示唆に富んだ内容論文．

使用用語　原稿は，英語か日本語を用いて専門外の人にもわかるように執筆する．特に，カタカナによる表現はなるべく避け，文献や注なども活用してわかり易い文章で記述する．
投稿手続き・投稿カード・著作権　投稿原稿は，３部 (１部はオリジナル，２部はコピー) を下記宛てに送付する．

 〒338-8570さいたま市桜区下大久保255埼玉大学工学部　時田澄男研究室気付　

日本コンピュータ化学会 学会誌編集室　

TEL 048-858-3511 ; FAX 048-858-3511または857-9653 ; e-mail : tokita@apc.saitama-u.ac.jp
投稿原稿に添えて，投稿／版権譲渡カードを提出する．
編集委員会では，論文原稿の受理を著者宛てに連絡する．審査終了後，再提出が必要なときは，１カ月以内に提出し直さなければならない．再提出原稿も３部提出する．この際，審査意見の各々に対して回答書を作成して添付する．受理や, 再提出に関する問い合わせ先も, 上記と同じである．
　出版形態・ページチャージ　学会誌 (JCCJ) に掲載可となった論文は，まず，電子出版し，つぎに，通常の印刷による出版を行う．電子出版のために，著者は，フロッピーディスクまたは電子メールによるコンピュータ可読原稿を提出することを原則とする．コンピュータ可読原稿作成方法等は，受理通知（上記の編集室から送付）の後で各個に連絡（下記の電子出版室から送付）する作成要領で示す．電子出版に関連する問い合わせ等には，下記が対応する．

〒671-2201  姫路市書写 2167  兵庫県立大学大学院 工学研究科 中野英彦研究室気付
日本コンピュータ化学会　電子出版室　

TEL 0792-67-4894 ; FAX  0792-66-8868 ; e-mail : nakano@eng.u-hyogo.ac.jp
論文投稿者は，受理論文が印刷された時点で，表１に示すページチャージを支払わなければならない．別刷りは 100部送付される．本学会では，これ以上の別刷りは印刷しない．

　　 表１　　ページチャージ（円）　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　

　　 1～2頁　　3～4頁　　5～6頁　　7～8頁　　9～10頁　　11頁以上

　　 15,000   　25,000     35,000   　45,000     55,000　　  10,000 / 2頁当たり


日本コンピュータ化学会の会員は，学会誌 (JCCJ) を無料で配布される．入会申込は，学会の事務局（下記）への問い合わせ，あるいは, 本学会のホームページ(URL　http://www.sccj.net) へのインターネット・アクセスによって行うことが出来る．

〒111-0054東京都台東区鳥越2-7-4　ヘブン鳥越1-2F 

日本コンピュータ化学会事務局
TEL 03-5825-0599 ; FAX 03-5825-0654 ; e-mail : entry@sccj.net, office@sccj.net
２．原稿のまとめ方

2.1　原稿の体裁

(a)原稿は，A4 版 (21.0×29.6 cm) 上質紙を用い，下記の要領で作成する．

(b)論文題名は，２行の空白行の後，左右 3.0 cm の余白， 文字サイズ 16 ポイント，中央揃えで（センタリングして），Times bold（日本語論文では明朝体太字）で印字する．
(c)論文の概要は，2.5 cm の左右の余白で，9ポイントの文字サイズで Times font（明朝体）で印字する．行間隔は1行とする（約 4.9 cm の中に 10 行）．

(d)キーワードを書く．例　キーワード：分子軌道法，曲線のあてはめ，マルチメディア

(e)本文は，2段組で2.0 cm の左右の余白，9 ポイントの文字サイズで，Times font（明朝体）で印字する．

(f)文献および注は，本文中で連続した番号で以下のように引用する．Hosoya et al.[1, 2], Yoshimura [3 - 6], Newbold [7], and Hirano [8]．

(g)本文中で使用したプログラムは，その入手方法を必ず記載する．新規に開発したプログラムは，その配布方法を記載する．（以下省略）

※詳しくは，本誌　各巻の第1号（たとえば Vol. 3 , No. 1）または，学会誌のホームページ，URL  http://www.sccj.net/publications/JCCJ/ をご覧下さい。

お知らせ：上記1.（1）～（4）に示す論文の種類の欄に、｢            ｣の項を追加して欲しいとの提案がありました。今後編集委員会の間で検討し役員会の議を計る手続きが残されますが、今年度にさかのぼって追加承認される見込みです。
特定の個人や団体の研究とその周辺についてとりまとめたもので総説のようにある分野についての網羅性は必ずしも必要としないというものです。
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