
巻頭言

Asia Hub for e-Drug Discovery

徳島大学　中馬　寛

　先日，ソウルで開かれたアジア国際化学会議 (11th Asian Chemical Congress) に出席後，そのChemoinformaticsのセッションに参加した大半の参加者とともに風光明媚な済州島に移動し，小生は日本からのadvisory committee memberとして ”Asia Hub for e-Drug Discovery Workshop” に参加した。2年前に韓国のBMDRC (Bioinformatics & Molecular Design Research Center) のProf. No が主に韓・日の参加者による e-Drug Discovery Workshopをソウルにて主催したが，今回はその第2回目にあたる。今回は中国からの参加者やProf. Gesteigerら欧米からの招待講演者を交え，活発な講演と討議がなされた。講演内容はGrid，Computational Chemistry，統合データベース，HTS & Combinatorial Chemistry， SAR，Support Vector Machineなどを用いたChemoinformatics，タンパク質の立体構造予測などに加えて，BMDRCのProf. No，日本の生命情報科学センター（CBRC）の秋山泰氏，中国科学院・上海薬学研究所・Drug Discovery & Design CenterのProf. Jiang がこの分野におけるそれぞれの研究グループの活動紹介を行った。これらの講演とは別に韓国のScience and Technology Policy Institute (STEPI) のDr. Chungからの ”Regional Science and Technology Cooperation in East Asia” というタイトルで行われた講演を大変興味深く聴くことができた。Dr. Chungは欧米との比較から韓・日・中におけるR & D分野におけるそれぞれの国の投資額，特許・論文数などの分野別構成比を基に3国の科学技術と経済に関する数々の興味ある特質を導き出している。とりわけ韓国と日本では，投資額や特許等の分野別構成比が極めて似ていること，3国合計の総生産がEUに迫りつつあることなどである。韓・日の科学技術基本政策に多少の差こそあれ，国民性や社会基盤における類似点から両国共同の基礎研究開発プロジェクトの可能性が現実以上にはるかに大きいことを思い知った。また，今回のワークショップが個人同士の偶然の出会いから始まったことには興味深い思いがある。Noさんと秋山さんはある学会の座長を務めたとき以来お互いに親密となっていたが，小生はNoさんにe-Drug Discoveryの第１回目のワークショップに招かれて以来いろいろな国際学会で彼と会う機会があった。2年前に京都で開かれた薬学国際会議 (AIMECS2003) で旧知のJiangさんをNoさんに紹介したのことが発端になり，今回の3国主催のワークショップ開催に発展したようである。今回のワークショップはより本格的なAsia Hub for e-Drug Discovery Workshop開催の準備のためであり，小生も含めた戦争を知らない世代の文字通りの ”Asia Hub” となることを心より願っている。
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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2004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振替用紙を同封しておりますのでお振込みをお願い致します。

　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15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秋季年会プログラム

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
1日目　10月15日（土）
12:30        受付開始
13:00-14:40  口頭発表
座長　田中　成典　（神戸大）

13:00-13:20

1Ｏ01  ポリイソシアニドのらせん構造に関する理論的研究

〇越智紀章、長谷陽子、沢邊恭一（名大院工）
13:20-13:40

1Ｏ02  ルテニウム-イリジウム二核錯体とアセチレンおよびエチレンとの反応における選択性の解明
〇松村一秀、鈴木真哉、大島正人（東京工芸大工）
13:40-14:00

1Ｏ03  N-methyltransferaseのベルベリンN-methｙlationに関するX-線結晶構造、分子力学、分子動力学的研究
　　  ○大石宏文、上垣内みよ子（大阪薬大、神戸薬大）
座長　後藤　仁志　（豊橋技科大）

14:00-14:20

1Ｏ04　トレハロース関連物質のテラヘルツスペクトルの理論解析

　　  ○高橋まさえ、川添良幸（東北大金研）　
14:20-14:40

1Ｏ05  分子内C-H…O型水素結合における幾何学的同位体効果の理論的研究
　　  ○宇田川太郎、石元孝佳、常盤広明、長嶋雲兵、立川仁典 (横市大院理、産総研RRICS、CREST、立教大理、JST PRESTO)
14:40-14:55　　休憩

14:55-16:00 ポスター発表（概要説明）

＜ポスター＞

1Ｐ01  非経験的分子軌道法によるＣＯ２リフォーミング反応の触媒効果比較
　　  ○竹内匠、不破章雄（早稲田大理工）　
1Ｐ02　分子計算支援システムWinmostarの開発（６）
　　  〇千田範夫（出光興産中研）　

1Ｐ03　計算化学統合環境Facioの開発
　　  ○末永正彦（九大理院）　
1Ｐ04  六面体メッシュ法による計算化学のための曲面可視化

○吉永崇、野口文雄、小林秀彦(埼玉大工)　

1Ｐ05　Linking Molecular Simulations and Classical QSAR Analysis of Protein-ligand Complexes　　

〇Zsolt Lepp、Hiroshi Chuman（徳島大院ヘルスバイオサイエンス研究部）　

1Ｐ06　磁化率解析ソフトMagSakiの開発と利用

　　  ○崎山博史（山形大理）　

1Ｐ07　インターネットによる匂い発生システムの開発

　　 〇坂下佳隆、吉村忠与志（福井高専）　

1Ｐ08　 Web上での分子グラフィックスシーン共有システムの開発 （第2報）

　　 〇宇野健、佐々和洋、林治尚、中野英彦（県立広島大経営情報、姫路工業大院工、兵庫県立大院工）　
1Ｐ09  対称操作による分子の点群自動決定プログラムの開発
　　  ○井上大輔、野口文雄、小林秀彦（埼玉大工）
1Ｐ10  問題生成機能を有する電子試験システムの開発と利用

　　 ○及川義道、奥田富蔵、高野二郎（東海大理、東海大教育研）　

1Ｐ11  カクタススケルトン等の螺旋葉序の可視化およびシンパー・ブラウン法則の検証　　 

○大久保直也、野口文雄、細矢治夫（埼玉大工、お茶大名誉）　
1Ｐ12　配位多面体を用いた任意結晶面の表面構造可視化
　　  ○戸張博章、野口文雄、小林秀彦（埼玉大工）　
1Ｐ13　熱力学データに基づくｐＨ－電位線図表示ソフトウェアの作成
　　  ○鈴木豪人、野口文雄、小林秀彦（埼玉大工）　

1Ｐ14  CAVE (CAVE Automatic Virtual Environment) を利用した有機化合物の分子軌道表示 (2)
　　  ○杉山孝雄、木戸冬子、細矢治夫、時田澄男（埼玉大工、お茶大）
1Ｐ15　膜タンパク質のWeb教材集作成

　　　広瀬可奈子、○本間善夫（県立新潟女短大）　

1Ｐ16　ニューラルネットワークを用いた河川の水質パラメータの検討－ 徳島吉野川の水質データを用いて －

　　　○神部順子、長嶋雲兵、 青山智夫（大東大、産総研、宮崎大工）　

1Ｐ17  J-STAGEに登録されている本学会論文誌のアクセス統計の解析

　　　○中野英彦(兵庫県立大院工)　
1Ｐ18　大環状アルカロイドの結晶構造と骨格構造のエネルギー計算

　　　〇後藤了、小松和志、宗像達夫、宇都義浩、堀均、赤須通範、寺田弘（徳島大薬、高知大理、東和大工、徳島大工、化研生薬、東京理科大薬）

1Ｐ19　医薬品安全性情報コミュニティの構築－薬物催奇形性情報の共有に向けて－
　　　〇坂本久美子、中田栄子、佐々木幹夫、A. Ammar Ghaibeh、中馬寛、山内あい子(徳島大院薬、NTT東日本関東病院薬剤、セイラシステム)

1Ｐ20  QSARによるヒトにおける薬物の胎盤通過性と母乳移行性予測：Clinical QSARの試み

　　　○日比野有紀、坂本久美子、小林進一、木原勝、中馬寛、山内あい子（徳島大院薬）

1Ｐ21　 Support Vector Machineを用いたヒトにおける薬物催奇形性予測の試み　　　

○小林進一、坂本久美子、Zsolt Lepp、山内あい子、中馬寛（徳島大院薬、徳島大ヘルスバイオサイエンス研究部薬）　

16:00-18:00  ポスター発表
2日目　10月16日（日）

8:30       受付開始
9:00-11:00 口頭発表
座長　細矢　治夫　（お茶大）

9:00-11:00 特別講演

9:00-9:30

特別講演  ｢構造活性相関研究とコンピュータ｣

○藤田稔夫（京都大学名誉教授）

9:30-10:00

特別講演  ｢食品機能研究の現状と今後の展開 - 活性成分検索からヒト臨床評価まで -｣

○寺尾純二（徳島大学大学院ヘルスバイオサイエンス研究部・食品機能学）

座長　中馬　寛　（徳島大）

10:00-10:30

特別講演  ｢特異な分子構造特性を基盤とする創薬研究｣

○長尾善光（徳島大学大学院ヘルスバイオサイエンス研究部・薬学部）

10:30-11:00

特別講演  ｢医薬品安全性予測のための臨床情報解析における情報化学の果たす役割｣

○山内あい子（徳島大学大学院ヘルスバイオサイエンス研究部・薬学部）

11:00-11:15　　休憩

11:15-12:15  口頭発表
座長　中野　英彦　（兵庫県立大）

11:15-11:35

2Ｏ01　マーク表の作成プログラムの開発
　　 〇藤田眞作（京工繊大）　
11:35-11:55

2Ｏ02  多段ＧＢＩツールを利用した化学物質の部分構造情報の有効利用
　　 ○田中栄太朗、稲積宏誠（青山学院大理工）　
11:55-12:15

2Ｏ03　グリシンフィルタ表現を用いたタンパク質三次元構造特徴探索

○加藤博明、近松信一、高橋由雅、阿部英次（豊橋技科大）

12:15-13:15  昼休み
13:15-15:00  ポスター発表（概要説明）

＜ポスター＞

2Ｐ01　ACE‐阻害薬複合体の分子軌道法による相互作用解析

　　 ○吉田達貞、中馬寛（徳島大院薬）　　
2Ｐ02　分子シミュレーションを用いた基質を含む酵素活性中心の動的解析
○佐々和洋、宇野健、林治尚、中野英彦（兵庫県立大工、広島県立大経営、兵庫県立大学術総合情報セ）　

2Ｐ03　グリセリン水溶液の分子動力学シミュレーション　　  

○小林修、林治尚、中野英彦(兵庫県立大院工、兵庫県立大学術総合情報セ)　

2Ｐ04　DFT法によるプロパンハイドレートのNMR遮蔽定数の計算
　　 ○堀彰、本堂武夫（北大低温研）　
2Ｐ05  3-アザシクロヘプタトリエンにおける1,5-シグマトロピー転位のDFT/B3LYP計算に基づく反応経路解析　　  

○佐竹恭介、クリス・コルドニエ、岡本秀毅、木村勝（岡大院自然科学、岡大アドミッションセンター）　

2Ｐ06  非経験的分子軌道法によるnon-chlorinated dibenzo-para-dioxin架橋部開裂反応の予測
○青柳裕一、不破章雄（早稲田大理工）　
2Ｐ07　気相反応系におけるデトネーション伝播の分子シミュレーション
　　 ○河野明男、草野完也（JAMSTEC）　
2Ｐ08　55Mn(CO)5X(X=H,F,Cl,Br,I,CH3)のNMR化学シフトに関する理論的研究
　　 ○北堀歩、清野淳司、本田康、波田雅彦（首都大理）　
2Ｐ09　SAC/SAC-CI法によるHeme Oxygenaseの触媒過程におけるHydroperoxoferri-HOの電子状態の計算　　　
○泉智恵美、清野淳司、本田康、波田雅彦(首都大理)　

2Ｐ10　水分子クラスターによる水素原子移動をともなった８－オキソグアニンの分解機構
　　  山下恵美、○吉岡泰規（三重大工）

2Ｐ11　酸化チタン表面での水分子の分解機構の理論的研究Ⅱ
○松林雄一、藤生泰山、立川仁典、森和英、中野隆、香川浩（関東学院大情報セ、横浜市立大理、さきがけ、WCSC、テクモスラ、東工大院情報理工、日本医大物理）　
2Ｐ12　分子力学・分子動力学計算によるプロリン含有周期性ポリペプチドの構造解析
○弓削光裕、柿木佐知朗、平野義明、岡勝仁（大阪府大、物質材料研、大工大）

2Ｐ13　分子力学・分子動力学計算によるプロリン含有ブロックポリペプチドの構造解析　　  

○柿木佐知朗、弓削光裕、平野義明、岡勝仁（物質材料研、大阪府大、大工大）

2Ｐ14　MMFF/NQEq力場の構築：（２）アルコール、エーテル
　　  ○中山尚史、小畑繁昭、後藤仁志（豊橋技科大）

2Ｐ15　分子動力学シミュレーションによる溶媒和効果の検討

　　  ○藤田貴敏、渡邉博文、田中成典（神戸大発達科学、JST-CREST、神戸大院自然科学）

2Ｐ16　シアニン色素のNew-γを用いたINDO/S計算（２）

　　  ○太刀川達也、時田澄男、蛭田公広、西本吉助（埼玉大工、日清紡、岡山理大）　
2Ｐ17  分子計算のためのポータルサイトの開発

○中村雄貴、黒澤隼人、後藤仁志（豊橋技科大）　
2Ｐ18　FMO-MC_MO法の開発と同位体効果への応用

　　  ○石元孝佳、立川仁典、稲富雄一、梅田広明、渡邊寿雄、長嶋雲兵（産総研、JST、横浜市大院国際総合理学）　
2Ｐ19　FMO-MO法による大規模分子軌道計算– A Large Scale Molecular Orbital Calculation Using Fragment Molecular Orbital Method -
　　  稲富雄一、梅田宏明、渡邊寿雄、石元孝佳、櫻井鉄也、○長嶋雲兵(産総研、JST、筑波大システム情報)　

2Ｐ20  エストロゲン受容体のリガンド結合エネルギーへのアミノ酸変異の効果

　　　○前田紘輔、Alexander Schug、福澤薫、渡邉博文、田中成典 (神戸大発達科学、JST-CREST、 神戸大院自然科学、みずほ情報総研)
2Ｐ21  Ab initio フラグメントMO(FMO)法によるドッキングシミュレーションの候補化合物の選別　　 

 ○甘利真司、愛澤昌宏、張軍衛、岩澤義郎、中田琴子、望月祐志、中野達也（東大生研、アドバンスソフト、国立衛研）　

2Ｐ22  FMO-MO法を用いた大規模分子軌道計算

　　   ○稲富雄一、梅田宏明、渡邊寿雄、櫻井鉄也、長嶋雲兵（産総研、JST-CREST、筑波大システム情報）　
2Ｐ23　 FMO-MO法による大規模分子軌道計算：溶媒の影響その２
○渡邊寿雄、稲富雄一、梅田宏明、石元孝佳、長嶋雲兵（産総研、JST-CREST）　

2Ｐ24　二酸化炭素固定酵素Rubisco改変のためのフラグメント分子軌道計算

○渡邉博文、田中成典、杉村乾次、武石祥史、榎本平 (JST-CREST、神戸大院自然科学、神戸大発達科学)　

2Ｐ25　Ab initio経路積分法による二水素結合クラスターおよびその同位体効果の解析

○林愛子、志賀基之、立川仁典（横浜市大、原研、JST-PRESTO）　　

2Ｐ26　大規模な行列一般固有値問題の数値解法について

○村上弘(首都大)　


2Ｐ27　ハイゼンベルグモデルスピンクラスターの最安定状態探索

○小田彰史、北河康隆、奥村光隆、山口兆（阪大院理）　　

2Ｐ28　樹脂界面におけるプロトン移動シミュレーション

○古川秀勝、波田雅彦、渥美照夫、中井浩巳（首都大院理、早稲田院理工）

2Ｐ29　分子軌道専用計算機の開発と性能評価

○梅田宏明、本田宏明、中村健太、稲富雄一、小松晴信、佐々木徹、小原繁、長嶋雲兵、上原正光、村上和彰(JST-CREST、産総研、九大、セイコーエプソン、アプリオリ・マイクロシステムズ、北教大)　

2Ｐ30　溶媒和自由エネルギーを考慮した配座解析

○山下修（花王構造解析セ）　　

2Ｐ31　酸素センサ電極表面上のガス挙動に関する量子化学的研究

· 伊藤みほ、長谷川順、鈴木康文（㈱デンソー開発部）　

2Ｐ32　MD法によるβ-1,3-グルカンの構造解析

○大河平紀司、三好賢太郎、上江洲一也、櫻井和朗、新海征治（北九州市立大国際環境工、九大院工）
2Ｐ33　マグネシウムステアレイト自己集合膜の分子配向について

○勝又春次（いわき明星大）

15:00-17:00  ポスター発表
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
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

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の論文．
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