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日本コンピューター化学会2006秋季年会プログラム
主催：日本コンピューター化学会
会期：2006年10月14日13時00分～10月15日18:時00分
会場：北海道教育大学函館校

1日目 10月14日(土)
12：30 受付開始
13:30－14:20 

座長　　松橋博美（北海道教育大学）
特別講演　「量子化学計算に基づく分子動力学と分光学～星間分子の
            励起ダイナミクスから希ガス化合物の理論予測まで」
            武次徹也（北海道大学大学院理学研究科化学部門）

14:20－14:30 休憩

14:30－16:00　ポスター発表(概要説明）

＜ポスター＞　
1P01 Car-Parrinelo法加速のための近似ベクトル正規直交化法
　　　○長嶋雲兵、青山智夫（産総研、宮崎大）

1P02 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(２)
　　　○中野英彦(兵庫県立大院工)
1P03 インタラクティブな進化計算を用いた触媒開発
　　　○松井春美、奥山修平、石若裕子、小西修、小林淳哉（はこだて未来大、北大、
　　　　函館高専）
1P04 計算化学のための等値面可視化ソフトウェアの開発
　　　○吉永崇、野口文雄、小林秀彦(埼玉大学工学部応用化学科)
1P05 Web上での分子グラフィックスシーンの共有システムの開発（３）
　　　○宇野健、佐々和洋、林治尚、中野英彦（県立広島大学、兵庫県立大学）
1P06 分子Web教材集のChime版からJmol版への移植
　　　○本間善夫（県立新潟女子短大）
1P07 シャボン膜に関する考察～シャボン膜に電圧をかける～
　　　○中山 友樹、田口 里菜、千葉 亜希菜、諸井 次郎、岩船 弘幸、堀 輝一郎(北海道南茅部高等学校理科部)
1P08 インターネットによる匂い発信システムの構築
      ○坂下佳隆、吉村忠与志　(福井高専)
1P09    大気汚染物質（SPMとNOx）に関する分析ー2004年三軒茶屋データと
        東京都環境局データを用いてー
      ○神部順子、中山栄子、青山智夫、長嶋雲兵(大東文化大学外国語学部、産総研)
1P10 Numerical Analysis of Electromagnetic Field in ESR Cavity
　　　○中村守良，大久保智幸、川口秀樹、下山雄平(室蘭工業大学材料物性)
1P11 NMRスペクトルのScaling Factor
　　　○渡辺昭敬、安田圭介（神戸市立高専、神戸高専）
1P12 光学活性分子の旋光現象とその相対論的効果
　　　○本田康、波田雅彦 (首都大学東京)
1P13 Numerical Analysis of ESR from Site-directed Spin-labeling :
　　　　Salt Bridge Formation of Prion Protein
　　　○玉山博敏、渡辺康子、音嶋優紀、稲波修、桑原幹典、下山雄平
　　　　(室蘭工業大学材料物性、北海道大学)
1P14 ESR Simulation Analysis of pH-induced Conformational Change in 
　　　　PrPC as Labeled by the Site-Directed Spin Labeling (SDSL) Method. 　　　○Yuuki OTOSHIMA, Yasuko WATANABE, Hirotoshi TAMAYAMA, Osamu INANAMI, 
　　　　Mikinori KUWABARA, and Yuuhei SHIMOYAMA(室蘭工業大学材料物性、北大)
1P15 SAC/SAC-CI法による環状および鎖状カルコゲン化合物のUV,CDスペクトルの計算
　　　○栗原篤史、本田康、波田雅彦、中辻博（首都大学東京大学院理学研究科）
1P16 GNUPLOTのフロントエンドIDEエディタの開発
　　　○沢辺恭一(名古屋大学工学研究科)
1P17 分子計算支援システムWinmostarの開発（７）
　　　○千田範夫（出光興産中研）
1P18 フェナジン系・フェノキサジン系色素の分子軌道法計算
　　　○太刀川達也、時田澄男、蛭田公広、西本吉助（埼玉大、日清紡、大阪市立大）

16:00 休憩
16:10-18:10  ポスターセッション

研究展示
T1 グリッド技術を用いた大規模分子シミュレーションプログラムの開発
      ○長嶋雲兵, 櫻井鉄也(JST CREST, 産総研, 筑波大)
T2　　　種々の分子構造・軌道表示模型の造形について
　　　○長尾輝夫（函館高専）
T3　　　ガラス内彫刻による電子の三次元確率密度表示
      ○時田那珂子、長尾輝夫、時田澄男(埼玉大学、函館高専）

19:00 懇親会

10月15日
8:30  受付開始　
9:00－12:00　口頭発表

座長　　船津公人（東大）
2O01 運動性タンパク質の3次元位置座標の解析
　　　○国田美穂子、櫻沢繁(はこだて未来大学システム情報科学研究科)
2O02 Theoretical Evidence of Hyperconjugation for Polyacetylene 
　　　　Methyl Rotation
　　  ○Riadh Sahnoun, Hiromi Nakai（Waseda University）
2O03 ペル方程式の化学の問題との関連
      ○細矢治夫 (お茶の水女子大学名誉教授)

座長　　渡辺寿雄（産総研）
2O04 錯イオンの構造に関する分子力場計算と空間群制御
      ○崎山博史（山形大理）
2O05 置換アルカンの立体異性体の数え上げ
      ○藤田眞作  (京都工芸繊維大学)
2O06 量子分子動力学法による発ガン物質とＤＮＡの反応シミュレーション
      ○中田　吉郎、大谷　渉(群馬大学工学部工学基礎)

11:00 休憩

11:10-12:00 特別講演

座長　　小栗祐美(北海道教育大学)
特別講演 「学びと体験をつなげる：科学教育理解のための展示コンテンツ
　　　　　 デザインの手法と実践」
　　　　　楠　房子 先生（多摩美術大学情報デザイン学科）

12:00 昼食

13:00-13:50 特別講演

座長　　長嶋雲兵(産総研)
特別講演　「MATH/CHEM/COMPの35年」
　　　　　細矢治夫先生 (お茶の水女子大学名誉教授)

13:50 休憩

14:00－15:25　ポスター発表(概要説明）

＜ポスター＞　
2P01 Numerical Analysis of Radiation Induced Radicals in Foods during 
        Thermal Treatments
      ○Hiromi KAMEYA, Mitsuko UKAI and Yuhei SHIMOYAMA (室蘭工業大学)
2P02 「対称定置一般固有値問題の区間内にある固有値の推定法」
      ○村上 弘 (首都大学東京)
2P03 表面吸着での分子間相互作用
      ○尾崎芳昭（名工大）
2P04 フラグメントMO法によるEpidermal Growth Factor (EGF) と
　　　　EGF Receptorの相互作用解析
　　　○渡邊寿雄, 石元孝佳, 田村裕, 稲富雄一, 梅田宏明, 長嶋雲兵
　　　　(産総研, JST-CREST, 九大, 千葉大)"
2P05 FMO-MO法による大規模分子軌道計算:グリッド環境下でのFMO計算
      ○梅田宏明、稲富雄一、渡邊寿雄, 石元孝佳, 長嶋雲兵
　　　　(JST CREST、産総研、九大)
2P06 SiI4のレーザーアブレーションによる生成物の安定構造の理論的解析
      ○菊地 英樹，高橋 まさえ，川添 良幸，渡辺 明，DMITRUK Andriy ，粕谷 厚生
       （東北大学金属材料研所、東北大学多元物質科学研究所、東北大学
　　　　学際科学国際高等研究センター）
2P07 MC_MO法に基づいた分子動力学計算
      ○石元孝佳・立川仁典・稲富雄一・梅田宏明・渡邊寿雄・長嶋雲兵
      （産総研・JST-CREST・横浜市大・九大）
2P08 硫黄の超原子価結合を経由するシグマトロピーに関する理論的研究
      ○安倍朋弘、山内佑介、秋葉欣哉、中井浩巳（早大理工）
2P09 プロリン残基とアラニン残基からなるブロックコポリペプチドの
        分子動力学計算による構造解析
      川口拓也、弓削光裕、平野義明、○岡　勝仁(大阪府立大学総合教育研究機構)
2P10 ポリ(テトラペプチド)の分子力学計算による構造解析
      川口拓也、平野義明、○岡　勝仁(大阪府立大学総合教育研究機構)
2P11 内殻及びRydberg励起状態計算のためのhybrid汎関数の開発(2)
      ○土持崇嗣、中田彩子、今村譲、中井浩巳(早大理工)
2P12 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III
      ○佐々和洋、宇野健、林治尚、中野英彦(兵庫県立大学大学院・工)
2P13 高次元アルゴリズムを用いたEnkephalinの構造解析(II)
      ○土屋恭平、寺前裕之、石元孝佳、渡邊寿雄、長嶋雲兵(城西大理、JST-Crest)
2P14 溶媒和を考慮した溶質の配座解析と分配係数の推算
　　　○山下 修 (花王構造解析セ)
2P15 計算化学統合環境Facioの開発
　　　○末永正彦 (九州大学理学研究院)
2P16 大気汚染物質（SPMとNOｘ）に関する分析・・その２
　　　　ー2004年三軒茶屋データを中心にー
　　　○中山榮子、神部順子、青山智夫、長嶋雲兵
        (昭和女子大学大学院生活科学専攻、産総研)
2P17    密度汎関数法を用いたＩＴＯ系透明導電膜の導電性の解析」
      ○大島正人、板橋宏樹、上野麻衣子、小林 茜（東京工芸大学） 
2P18    混成原子軌道のn次元への一般化
      ○木戸冬子、細矢治夫、時田澄男（埼玉大学、お茶の水女子大学）

15:25 休憩

15:35-17:35 ポスターセッション、研究展示
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