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 1990 年にお茶の水女子大学で開催された「化学 PC研究会」の第 5回化学 PC ソフトウェア研究

討論会に始めて参加して新しい時代に向けての熱心な雰囲気に魅かれ，その後拙い研究発表をさ

せていただくようになり，1992 年の「化学ソフトウェア学会」を経て 2002 年の「日本コンピュータ化学

会」への発展という過程の中で，多くのことを学ばせていただいたと改めて思い起こしている。 

 新潟大学の伊東章先生に実行委員長をお願いして 1998年の化学ソフトウェア学会研究討論会の

準備委員を担当した際には，「化学とソフトウェア」1998年 3号に『「私」はインターネットのどこにいる

のか』という巻頭言[1]を書かせてもらい，それまでの経緯を述べてから 10年が経つ。 

 インターネットについては文中で“信頼のおける情報が不足しているのも事実であり，神経回路が

あっても学習しなければ脳が機能しないように，インターネットの仕組みが整っても有用な情報が流

れなければ意味がありません”と記したが，Web2.0 という語に象徴されるように「あちら側」[2]への知

の集積は予想以上に急激に進んでいる一方でその事情は変わっていないところもあり，多くの人の

協力は今後も欠かせない。 

 Protein Data Bank（PDB）など生体分子関連のデータベースの充実も加速度的で，低分子に加

えてそれらを利用しつつインタラクティブな教材を作成する営みを継続する中で，利用させてもらっ

た多くのソフトウェアの能力向上や通信速度の飛躍的向上という追い風には助けられる一方である。 

 自作コンテンツの分子表示ツールを Chime から Jmol に変更することを余儀なくされるという思わ

ぬできごともあったが，どうにかその営みを続行できているのもネットの背景にある人間の知の総力の

賜物と感じざるを得ない。 

 さらに，Chime 版あるいは Jmol 版コンテンツの双方について，データを収載した CD または

DVD-ROMを付録にした書籍[3]を上梓できたことも，オフ

ラインで分子モデルについて学んだり教材にしてもらった

りする上で大きな意味があった。編集過程で著者 2 名と編

集者が電子データの添付メールだけで作業したことも

Web2.0を先取りした実践と捉えている。 

 なお，本研究関連論文[4]執筆の際には，本学会電子出

版室の多大なご尽力により 2007年 1月から実施されてい

る J-STAGEを利用した電子投稿システムを利用させてい

ただくことができ，J-STAGEにおける早期版の公開など貴

重な体験ができた。この点は「化学ソフトウェア学会」時代

から会員以外にも HTML 版を全文公開していたことに加

えての編集委員会各位の先駆的な姿勢に感謝するばかり

である。 

 分子のかたちの意味するところを初学者にも理解しても

らえるように，Chime や Jmol での分子表示を様々に変

更できるよう，コンテンツごとに HTML ソースのスクリプト

を書き換えるなどの工夫をしたほか，必要な文献や Web

図 1 リボン構造で示した PDB データ例

2E2R．親水性疎水性インデックス値順に

着色し[4]，ビスフェノール A（中央の空間

充填表示）の周囲のアミノ酸残基のみステ

ィック表示したもの． 



資料を掲載することで化学や生命

科学が関係する多くのテーマへの

道標の一つとすべく活動を継続す

ることで，Google などの検索でも自

作ページが上位に表示されることが

多くなっているというのもサイト開設

当初は予想していなかった事態で

ある。また，そのことによって多くの

方々と知り合えたのも絶大な「繋ぐ

力」を持つインターネットという新し

い存在のお陰そのものである。 

公開している分子モデル例として，比較的早期

から取り組んでいる環境ホルモン（内分泌撹乱物

質）情報関連の新作であるの PDBデータ例 2E2R

を図 1 に示す。日本人が発見したビスフェノール A

が結合したエストロゲン関連受容体γである[5]。  

 このような人工化学物質と体内受容体に象徴され

るような鍵と鍵穴の関係の研究は，創薬分野等でも

日常的なものになり，計算化学の進展はますます

重要になってきていることから，化学教育という観点

でも情報発信の必要度も高まっていると考える。 

 なお図 2には，PDBデータの構造データや 1文

字アミノ酸配列情報（FASTA 形式）加工のために

作成したエディタ用マクロ[6]で得た，2E2R とエストロゲン受容体の 1ERE（17β-エストラジオール

結合）および 3ERD（ジエチルスチルベストロール結合）のアミノ酸配列を 3文字化した上で Jmolの

アミノ色で着色して一次構造の違いを視覚的に把握できるようにしたものである。 

 以上のような多様な試みにおいて分子モデル表示色（図 1 が例）やサンプル画像の仕上がりに気

配りしている中で，「科学とアート」という発想も芽生え，そのことも含めて現在注目されているサイエ

ンスコミュニケーションへの関心から， 2007年秋のサイエンスアゴラ2007[7]において本学会会員も

お誘いして「分子が見える! 分子で魅せる!」（図 3 がポスター等で用いた図版）と題したイベントを実

施して好評を博したほか，2008年の 2月から夏にかけてワークショップや企画展が催される「北大総

合博物館 分子のかたち展」[8]に講師の一人として呼んでいただくといった経験もすることができた。 

 今後も分子でいろいろな事象を考えることの大切さやおもしろさをより多くの人々に知ってもらうた

めに，新しい試みの成果をネットに投じる営みを継続したいと考えている。 
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図 2 自作エディタ用マクロ[6]で得た 2E2R，1ERE，3ERDのア

ミノ酸配列を示す HTML 形式の表（セルをアミノ色で着色）． 

図 3 「分子が見える! 分子で魅せる!」参画者の

分子関連画像のコラージュ． 


