
巻頭言

教育改革は急がず慎重に

群馬大学工学部共通講座　中田　吉郎

先般、学力の低下が危惧されるという声をうけて文部科学省では「ゆとり教育」の見直しが検討されていることが報じられた。しかし「ゆとり教育」の実施は日が浅く、まだその成果などはわからない段階ではないかと思う。教育の真の成果は10年20年経って現れてくるもので、慎重に検討されなければならない。

私は大学に職を得て約30年、地方国立大学の初年次教育を受け持ってきたが、その間大学教育に関する数多くの改革がなされた。大学入試方法（共通一次、共通テスト、一期校二期校の区分の廃止）、カリキュラムの大綱化、教養部の廃止、国立大学の法人化などである。これらの改革で大学の状況が以前よりよくなったかと考えると、残念ながら悪くなった点が多いように思う。また教養教育に関していえば、大綱化にともない教養科目の単位数が減少し、教養部廃止によって教養科目の担当者の意識が専門科目中心に変化してきている。教養部の廃止が進められていた時期に、オウム事件が起きると文部省サイドからも教養教育が重要であり教養部廃止は間違いであったとの見方も出されたが、現実には教養部廃止の動きは止まらなかった。ようやく10年たった現在、再び教養部に類する組織（センター）が一部大学に設置され始めた。

　話を移して、コンピュータ化学の教育についての考えを少し述べてみたいと思う。

私自身は卒業研究以来ずっとコンピュータを利用して研究を行ってきた。コンピュータに初めて出会ったのが、大学3年の夏休みであったと思う。夏休みの集中講義でUNIVACのミニコンピュータを使ってプログラミングの演習を行う講義を受講した。このときは機械語でプログラムを作った記憶がある。現在ソフトウェアやハードウェアが非常に発展してきているので、ほとんどの作業が既存のものでできてしまう。またそれらを自分で作ることを考えると非常にバリアが高い時代になった。

　このような時代に、化学を専攻する学生に対して計算化学を教えるカリキュラムをどのようにすれば良いのか。大学の専門課程のカリキュラムは長年かかって作り上げられてきたものであり、そこに新しい分野の講義を増やすということは非常に難しい。多くの大学では1科目ぐらいを必修で置いてあとは選択科目として開設しているようである。現在の学生の学力（地方大学の場合）を考えると、修士課程の2年間を含めた6年間の一貫した化学教育のカリキュラムを作り直した方が良いのではないかと思う。またそのテキストも併せて作成しなければならない。これらの作業は本学会を初めとする関連学会の任務であると思っている。
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会員継続のお願い
　2004年12月31日をもちまして日本コンピュータ化学会2005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2005年度も継続していただきたく思います。

  2005年度の会費が未納の方には、後日、請求書を送付させていただきますので、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。　　　　　
　2005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。2005年1月現在の会員数は、個人会員761人、学生会員29人となっております。すでに会報も本号で14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19―20日には研究発表中心の日本コンピュータ化学会2005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15日(土)―16日（日）徳島大学で開催されます。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がおいででしたら、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2005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2005秋季年会が10月に徳島大学で開催されます。積極的な御参加を期待します。詳細は、以下のホームページをご覧ください。

（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)

共催：日本化学会情報化学部会、日本薬学会、日本応用数理学会計算材料化学研究部会
会期：2005年10月15日(土) 13時00分～16日(日)17時00分

会場：徳島大学蔵本キャンパス長井記念ホール
　　「徳島大学への交通アクセス」
　   http://www.tokushima-u.ac.jp/Intro/Intro_1/INTRO_h/intro-13.html

「キャンパス内建物配置図」
　   http://www.tokushima-u.ac.jp/Intro/Intro_1/INTRO_h/gii.html

アクセス方法の詳細は下記の学会のホームページでご確認ください。

http://www.sccj.net/event/nenkai/2005au/nenkai2005au.htm
研究発表：
種別：口頭発表 (発表時間20分)、ポスター発表 (発表時間90分)、
　　　研究展示＜デモ＞（最大10件2日間！先着順です）

内容：計算化学（分子軌道法、分子力学法、分子動力学法、モンテカルロ法など）、理論化学（電子状態理論など）、情報化学（データベース、ケモメトリックスなど）、数理化学、コンピュータ支援化学教育、その他、コンピュータ化学に関する研究発表

発表申込締切：7月29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：9月2日(金)までに、nenkai@sccj.net にPDF形式の添付ファイルにてお送りください。形式は、学会ホームページ（www.sccj.net）を参照してください。
企業展示：9月2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。 
参加申込締切：9月2日(金)までに、下記からお申し込み下さい（以降は当日登録となります）。

　　　http://www.sccj.net/event/nenkai/2005au/nenkai2005au.htm
参加費：

日本コンピュータ化学会会員5,000円 (当日7,000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7,000円 (当日9,000円)

学生3,000円 (当日5,000円) 

非会員10,000円 (当日12,000円)
参加費支払方法：下記の口座に2005年10月7日までにお振込みください。

     郵便振替口座　口座番号：01640-9-37534　口座名称：SCCJ05秋季
懇親会：10月15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2005春季年会収支報告

· 参加人数・・・
正会員60名，シニア会員7名，学生会員41名，共催会員9名，


非会員6名，総計117名　　　　　　　　　

· 発表件数・・・
特別講演3件，口頭発表24件、ポスター発表49件、研究展示2件

· 展示企業・・・
7社

· 懇親会参加者・・55名

· 会計報告・・・・収入1,632,000円，支出702,016円

以下2005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
	
	1,134795
	＜会場設営費＞
	

	小計
	
	1,134,795
	会場費
	89,883

	会員
	5,000×37
	185,000
	備品購入費
	5,625

	シニア会員
	2,000×4
	8,000
	小計
	95,508

	学生
	3,000×26
	78,000
	＜資料作成費＞
	

	共催会員
	7,000×5
	35,000
	予稿集
	115,296

	非会員
	10,000×1
	10,000
	賞状作成費
	5,407

	企業
	
	700,000
	副賞
	100,000

	懇親会
	5,000×21
	105,000
	小計
	220,703

	小計
	
	1,121,000
	＜その他＞
	

	＜当日登録＞
	
	
	懇親会費
	220,580

	会員
	7,000×23
	161,000
	人件費
	165,000

	シニア会員
	3,000×3
	9,000
	振り込み手数料
	225

	学生
	5,000×15
	75,000
	小計
	385,805

	共催会員
	9,000×4
	36,000
	支出計
	702,016

	非会員
	12,000×5
	60,000
	繰越金
	2,064,779

	懇親会
	5,000×34
	170,000
	合計
	2,766,795


	小計
	
	511,000
	
	

	合計
	
	2,766,795
	
	


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28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、大阪大学大学院薬学研究科

協賛
教育システム情報学会
会期
平成17年11月16日（水）・11月17日（木）

会場
大阪大学コンベンションセンター（阪大吹田キャンパス，吹田市山田丘 1-1）

http://www.handai-kouenkai.org/convention/
交通
http://www.fbs.osaka-u.ac.jp/jp/maps/suita-conventionc.html
発表申込締切　7月15日（金）
予稿原稿締切　9月22日（木）
参加登録予約申込締切　10月28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）

特別講演　尾崎幸洋（関西学院大学理工学部）

　　　　　遠山正彌（大阪大学大学院医学系研究科）
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）

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（構造活性相関シンポジウムと合同）

日時：11月16日（水）18:30- 

場所：千里阪急ホテル（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

連絡先　〒565-0871　吹田市山田丘1－6　大阪大学大学院薬学研究科医薬情報解析学分野　高木達也　Tel 06-6879-8254  Fax 06-6879-8250 

e-mail:cicsj28@gen-info.osaka-u.ac.jp


URL:/www.gen-info.osaka-u.ac.jp/cicsj28/index.html

第６回（2005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１２日（金）１３日（土）
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)
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