巻頭言

　　　　　　　　　　大規模・高精度計算への雑感

首都大学東京　波田雅彦

　量子化学計算の理論的進展の方向は大規模計算と高精度計算に向かっている。筆者にとって、高精度計算の目標は単純で解りやすい。この領域では電子相関と相対論が最近の二本柱である。目標とするのは「化学的精度」であり、エネルギーに換算すれば凡そ1kcal/mol程度であろう。分子物性に関する計算精度の目標値を一概に云うことは難しいが、個々の物性にそれなりの努力値がある。周期表の全原子に渡って化学的精度のエネルギーを与えるにはDirac方程式相当の理論が必要であり、核磁気遮蔽定数の計算では場合によってはQED補正も導入されている。非相対論的計算と同程度の計算量でどこまで高精度な相対論計算が可能なのか、理論的な創意工夫の余地が大いにあり、ここ数年間の発展は目覚しい。
　創薬科学の分野において、標的蛋白質と薬剤化合物との組み合わせが薬理活性を発現するか否かを決める違いは自由エネルギーに換算すると数kcal/mol程度であると聞く。標的蛋白質と薬剤化合物のドッキングには数秒オーダーの時間が掛かるため、この反応過程の自由エネルギー変化を現実系に近いＭＤシミュレーションで求めることは不可能に思える。反応前と反応後のＭＤシミュレーションを独立に実施して自由エネルギー変化を求めるようなストレートな試みは無残な失敗に終わる。大規模計算であるから粗い近似法でよいという考え方が危険かつ有害であることはＭＤ・ＱＣ共に云える事を知る。化合物の性質を大掴みに捉えた構造活性相関理論の不思議な威力と微視的シミュレーションの無力を思い知る領域である。しかし、ここ数年において、この種の自由エネルギー変化がMD計算によって現実に得られている。ブレークスルーとなったのは勿論理論的な創意工夫である。明確な目標の中に真のブレークスルーが生まれる事を教えられる。

　大規模計算の目標は筆者にとって少々解り難い。学生の頃は素直に大きな計算をすることに喜びを感じた。可能な限り大きな分子を計算しても研究の必要を満たさなかった。但し、当時は、水分子のRHF/4-31G*を指導教官に無断で実行できなかった時代である。数年前、ヘム蛋白まるごとの電子状態計算が実行された。Fe原子のd-軌道が蛋白の外側まで広がっている話にはいささか心がしびれた。しかし、蛋白質まるごとの波動関数(エネルギー)を得たら何ができるのだろう。酵素反応を研究するために未だに数十原子のささやかなモデル系を使っている筆者には、悲しいかな、それ以上の想像力が沸かない。辿りついた人は解っているのであろう。筆者の物を考える順序が逆なのかもしれない。必要があれば計算したいと熱望するのであろう。「私が　　　　　　をするためにこそ蛋白質まるごとの波動関数(エネルギー)が必要だ！」。空欄を埋めよう。
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会員継続のお願い
　2005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2006年度も継続していただきたく思います。

  2006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、お振込をお願い致します。
　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。　　　　　
　2006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。2006年1月現在の会員数は、個人会員705人、学生会員21人となっております。すでに会報も本号で18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、2006年6月1―2日には研究発表中心の日本コンピュータ化学会2006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14日(土)―15日（日）函館で開催されます。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2006春季年会収支報告

· 参加人数・・・
正会員68名，シニア会員6名，学生会員32名，共催会員5名，


非会員7名，総計118名　　　　　　　　　

· 発表件数・・・
特別講演2件，口頭発表39件、ポスター発表30件、研究展示2件

· 展示企業・・・
5社

· 懇親会参加者・・33名

· 会計報告・・・・収入1,384,000円，支出814,825円

以下2006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
	
	2,064,779
	＜会場設営費＞
	

	小計
	
	2,064,779
	会場費
	125,787

	会員
	5,000×48
	240,000
	会議費
	1,040

	シニア会員
	2,000×3
	6,000
	小計
	126,827

	学生
	3,000×24
	72,000
	＜資料作成費＞
	

	共催会員
	7,000×4
	28,000
	予稿集
	116,258

	非会員
	10,000×2
	20,000
	賞状作成費
	38,850

	企業
	
	500,000
	副賞
	120,000

	懇親会
	5,000×18
	90,000
	小計
	275,108

	小計
	
	1,036,000
	＜その他＞
	

	＜当日登録＞
	
	
	懇親会費
	236,630

	会員
	7,000×20
	140,000
	人件費
	175,000

	シニア会員
	3,000×3
	9,000
	振り込み手数料
	1,260

	学生
	5,000×8
	40,000
	小計
	412,890

	共催会員
	9,000×1
	9,000
	支出計
	814,825

	非会員
	12,000×5
	60,000
	繰越金
	2,633,954

	懇親会
	5,000×15
	90,000
	合計
	3,448,779

	小計
	
	348,000
	
	

	合計
	
	3,448,779
	
	


日本コンピュータ化学会2006年秋季年会発表論文募集および参加者募集

　日本コンピュータ化学会2006年秋季年会が10月14日(土)―15日(日）北海道教育大学函館校で開催されます。積極的なご参加を期待します。詳細は、後日ホームページをご覧下さい。

　（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）

会期：2006年10月14日（土）13時00分〜15日17時30分

会場：北海道教育大学函館校

「北海道教育大学函館校への交通アクセス」

http://www.chem.hak.hokkyodai.ac.jp/catal/sccj/

発表申込締切：７月21日（金）を予定しております。
詳細は後日、HP上に掲載させていただきます。
発表要旨締切：9月1日（金）

企業展示：9月1日（金）
参加申込締切：9月1日（金）

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）年齢を証明でき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2006年10月6日（金）までにお振込みください。

郵便振替口座　口座番号：02730-7-57020　口座名称：SCCJ06秋季

懇親会：10月14日年会終了後、五島軒にて、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
第29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18年11月14日（火）・15日（水）　第34回構造活性相関シンポジウムと併催
会場　朱鷺メッセ（新潟市万代島6-1）http://www.tokimesse.com/

交通　新潟駅より徒歩20分、万代バスセンター前より徒歩10分（新潟空港からバスセンター・新潟駅までバス約25分）

発表申込締切　7月21日（金）　演題・発表者（講演者に○）、200字程度の概略、希望発表種別（A、B、ポスター）、下記討論主題番号、連絡先住所氏名等を明記。詳細はHPを参照してください。

予稿原稿締切　9月22日（金）

参加登録予約申込締切　10月27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（A講演25分またはB講演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、優秀な発表にはポスター賞授与）

特別講演　「ナノ材料の知識の構造化」山口 由岐夫 先生（東大院工）

特別セッション　化合物ライブラリーにおける情報化学（CICSJ Bulletin Vol.23 No5特集関連企画）

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（含両要旨集）。）

　［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）

　日時場所：11月14日（火）18:30〜　ホテル日航新潟（予定）
　会費：［一般］予約6,000円、当日8,000円［学生］予約3,000円、当日4,000円

各種申込方法　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ホームページhttp://www.gs.niigata-u.ac.jp/~cicsj29/に掲載します。

連絡先　950-2181 新潟市五十嵐二の町8050　新潟大学大学院自然科学研究科　岡村睦雄，臼井聡　TEL/FAX(025)262-6363（岡村），7535（臼井）　E-mail:cicsj29@gs.niigata-u.ac.jp
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．

(5) 総合論文 (Account)：著者の研究を中心として，その分野の研究について総合的観点から新しい論評を加えた論文．

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

※カラー印刷を希望された場合、上記に10,000円（1頁当たり）加算されます。

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 :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。
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図４　コンテンツ（水分子）の入口


解説ウインドウ、分子構造表示ウインドウ、情報選択ウインドウからなる
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