
化学‘ノフトウェアの現状と流通

［概要］

化学 P C研究会を結成し化学ソフトウェア
に関して学術的に活動をしてきて十年目を迎
えた．化学の研究・教育のためのパソコン用
ソフトウェアが，機関誌，研究討論会などで
多く発表・討論され，その中で無償利用の登
録がなされたものについては「無償利用ソフ
トウェア」として会員に無償頒布している．
パソコン通信ネットワーク (PC-VAN.SIG)
でも 0 S  L  (Online Software Library)で関連ソ
フトウェアを無償配布している．さらに，グ
ローバルなプロジェクト S E R A P H I Mの
化学教育ソフ トウェアの日本における無償頒
布の委託を受け，会員に配布している．

1) 化学‘ノフトウェアに関する学術
活動

1982年に「化学 P C研究会」が組織され，
化学ソフトウェアに関して学術的な活動を
行ってきて十年目を迎えた 1992年に，実績が
認められて「化学ソフトウェア学会」 （本会
という）に改組・昇格することになった．本
会では，化学の研究 ・教育におけるパソ コン
( P C ) 用ソフトウェアの開発とその振興を
目的に学術活動をしその目的達成のために各
種委員会主体で，つぎのような事業が実施さ
れている I).

l ) 機関誌お よび図書の編集と発行［編集委
員会］
機関誌としての会誌「化学とソフ トウエ
ア」 (ISSN09 I  8-0869) の季刊と論文誌
の発行

吉村忠与志＊

2) 研究討論会の開催［討論会実行委員会］
デモ付き対話討論会を年会として開催
(1992年11月28,29日大阪市立大）

3) 化学ソフトウェアに関する文献およびプ
ログラムの集録と提供［化学ソフト
ウェア頒布委員会］
ソフトウェア年鑑を発行し無償利用ソフ
トウェアの頒布を実施

4 ) バソコン通信ネットワーク ( P C - V A N )
［化学V A N委員会］
S I G 「化学とコンピュータ」を運営
(SIGOP：中野英彦）

5) プロジェクト S E R A P H I Mとの国際
交流［国際交流委員会］
S E R A P H I Mソフトウェアの日本配
布センターを委嘱
第 1回国際会議をハワイで企画中

会報 J A P C には，査読審査による学術論
文の他，プログラム・リスト公開の報文など
が掲載され，化学 P C ソフトウェア研究討論
会でも多くの化学ソフトウェアが発表・討論
されている．また，最新の化学ソフトウェア
についてソフト調査を毎年実施して「最新化
学 P C用ソフトウェア集」なるソフトウェア
年鑑2)を発行している．その中で，無償利用
の登録がなされたものについては「無償利用
ソフトウェア」として，現在 7 8 件を会員に
無償配布している．パソコン通信ネットワー
クでも P D S ソフトウェアを無償配布してい
る．さらに，化学教育ソフトウェアに関して
アメリカを拠点にグローバルに学術活動して
いるプロジェクト S E  R  A  P  H  I  M  (Moore 
教授）との国際交流の活動として，彼らが収
集・配布している S E R A P H I Mソフト
ウェア 8 3件について無償配布の委託を受

＊福井工業高等専門学校 本論文は、藤永太一郎博士の叙勲を記念して御寄稿頂きました。
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け，日本の会員対象に配布している．
化学ソフトウェアに関する討論は，本会以外
に日本化学会情報化学部会， J C P E （日本
化学プログラム交換機構）， C B I研究会
（計算機と化学・生物学の会）などがあり，
それぞれで個々に行われているが，著者が主
管する化学ソフトウェア学会を通してのソフ
トウェア情報について報告する．

2) 化学‘ノフトウェアに関する実態
調査

パソコンの発展と普及に伴い，化学パソコ
ン用ソフトウェアが個々の優秀な人材によっ
て開発されているものの，まだまだ公表され
ておらず，実用化しているものはほんのわず
かかと思われる． しかし，巷ではパソコン・
ユーザが，有用なソフトウェアを紹介してほ
しいとか，どこにどんなソフトウェアがある
のか教えてほしいという声をあげている．著
者らはそれを受けて， 1  9  8  5年より化学の
分野でのパソコン用ソフトウェアの実態調査

ている．化学ソフトウェアの整理と情報流通
での調査では，本会で作成している「最新化
学 P C用ソフトウェア集」 （ソフトウェア年
鑑）は，唯一の情報源となり学界で高い評価
を受けていることで，この調査 ・報告を続け
る責務を果す思いをしている．
1  9  9  1年度も会報 J A  P  C  (1991) 3 月号

で実態調査を開始し，調査表の提出を募っ
た． しかし，編者である著者が文部省在外研
究で国内を留守したため，従来ほどの調査表
を回収することはできなかった．化学パソ コ
ン用ソフトウェアの健全な発展と普及を願
い，さらに，その環境向上の一助になればと
の趣旨で，この分野のソフトウェアの調査を
行った．有料，無料を問わず，公開，非公開
を問わず，化学に関したパソコン用プログラ
ムをオリジナルに開発・作成している方を対
象に，そのソフトウェアを公表（カタログ）

(94) 

化して，この分野の情報流通の活性化を図る
ものである．パソコンを使う化学者 ・技術者
にとって，この成果はそれぞれの部門で有効
な情報源となっているものと思われる．

3) 集計結果

会報 J A  P  C  (1991) 3 月号での募集に対 し
て，会員各位からの調査表の提出は極めて少
なく，事務局での作成も含めて21件であった
2>.  85年度 (8糾牛）， 86年度(78件）， 87年度 (72
件）， 88年度 (41件）， 89年度 (41件）そして
90年度 (40件）という件数があったので，会
員の協力を得て今後ともこの数字の件数を維
持していきたいと思う．本会以外に，化学
P C用ソフトウェアが議論されていない訳で
はなく， J C P Eの N E W S L E T T E R ,
学研出版の「自作教育ソフト年鑑」や， 大阪
科学技術センター主催のソフトウ ェアコン
ファレンス，日本化学会情報化学部会主催の
情報化学討論会などがある．そのうち， 筆者
所有の資料として「第 5, 6 回化学 P C ソフ
トウェア研究討論会要旨集」では，供給未定
のものが多かったまた，「自作教育ソフ ト
年鑑 9 1」は在外研究から帰国して間もない
ため，化学関連のソフトウェアの調査ができ
なかったので，収録しなかった．
ところで，この年鑑は，無償利用ソフト

ウェアの登録台帳の役目も有しているので，
無償利用ソフトウェアに登録されているもの
については，昨年度の原稿版下のまま 61件を
再録した．かくして，収録件数は82件となっ
た2).
調査表の82件について，使用目的別の集計
を行ったところ，図 1のような内訳となっ
た．集計結果をみると，教育ソフトウ ェアの
件数が引統き多かったが，第 2位で28.0％を
占めた．昨年度と同様第 1位はデータ処理で
30.5％であった．他では，分子科学が第 3 位
25.6％で，第 4位で図形処理が数字を伸ばし
ている．分子科学での研究開発と進歩には著
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しいものがあり，パソコンの多用化が伺え
る．
本会は，会報J A P C を季刊し，現在通巻
で第38号 (JAPC,Vol.13,No.4(1991)）とな
り，これも有用なオリジナルソフトウェアを
公開しているので，会報 J A P  C ,  
Vol.12, No.3(1990)からVol.13, No.4(1991)の
5 号分の201牛について全目次の掲載という形
で収録した（これ以前のものは85~ 90年度版
の年鑑に収録済み）．年鑑のソフトウェア登
録と重複しているものもあり，報文の投稿と
ソフトウェアの登録とは並行して研究者に定
着してきたようである．
使用目的別に集計した結果， 20件の内訳

は，図 2 のようになった．ここでは第 1位は
分子科学で 9件，その次はデータ処理で 5件
であった．第 3位は図形処理が 3件でであっ
た．化学ソフトウェアがどんどん開発されて
いるはずであるが，会報への投稿発表が減少
している傾向が伺える．会員各位に対して大
いに報文および学術論文の投稿を期待した
い．
全体的にみると，化学ソフトウェアはつぎ

の 5 つの用途で開発が進んでいるようであ
る．
(1)教 育・・・化学教育の方法論の中で

パソコンを導入しようと
する試みが，化学教育者

件数 ( % )

データ管理
データ処理
分子科学
科 学 計測
図形処理 冒冒冒．． 団．8
教 育
事務処理。
その他。

その他

図 1  使用目的別の集計内訳
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図 2  会報 J A P C での使用目的別の集計内訳
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に目覚め，ソフトウェア
の開発が進んでいる

(2)データ処理・・大型計算機以来，主に化
学の計算処理を中心とす
るもの

(3)分子科学・・ パソコン利用と性能アッ
プでの分子科学計算や分
子グラフィックスの研究
がたいへん盛んである

(4)科学計測・・化学計測とも言われる所
であり，データの自動
計測と装置の制御は重
要なテーマ

(5) 図形処理・・ グラフィックスはハード
ウェア的にパソコンの
最も得意とする所であ
り，化学で必要な図形
が処理されている

ところで，化学情報（文献情報）に関する
ソフトウェアも化学の分野ではたいへん重要
なものではあるが，ユーザのニーズがパソコ
ンでは求めない領域であるのか，これに関す
るソフトウェアはほとんどこの調査では発表
されていない．最近のパソコンは，性能もか
なりアップしているが，この分野における勇
気ある公開を待ちたい．

4 ) 使用機種と言語

ソフトウェアの汎用性・互換性・流通性を
見る上で，良いと評価されるソフトウェアは
ベストセラー的なパソコン機種ではほどんど
走るように開発・移植が進んでいる．逆に言
えば，よく利用・活用される機種ほどソフト
ウェアの数も多いと言える．今回の調究にお
けるパソコンの使用機種についてまとめる
と， N E C , P C - 9 8 0 1 シリーズが何と
言っても段突で第 1位でほぼ 1 0  0％であっ
た．他の機種では P C  9  8  0  1 コンパチの
E P S O N  P  C - 2  8  6 ,  3  8  6 があるだけ
であった．パソコンのハードウェアの高性能

(96) 

化にともない， 3  2 ビット機もよく使われて
いた．
使用言語 N 8 8 B A S  I  C(86)が第 1位で
74.4％であったが， M S - D O S上で使用され
ることが多かった． F O R T R A Nが15.9%
で， C 言語が6.1％と多く使われ始めたようで
ある．他には， Q u i c k B A S I C が3.7%
であった．
D O S においては， M S - D O S が最も普

及しており，その環境下で B A S I C ,
F O R T R A NおよびC 言語がよく使われて
いる．そのために，各機種のファイルの互換
性がよくなってきている． D I  S  K  -
B A S I CのD O S は各機種によ って異なっ
ており，ファイルの転送は極めて困難であっ
たが， M S - D O S は機種共通であ り，この
フォーマット上では，ファイルの転送が容易
であることも，ソフトウェアの互換性が増
し，流通性もよくなったものと思われる．
ところで，次の D O S として期待されている

O S / 2 であるが，この分野ではソフトウェア
の開発環境として全く利用されていないよう
である．逆に， U N I X系の D O Sの普及を求
める声さえあり， U N I Xマシンのパソコン低
価機種の販売が待たれる所のようである．ま
た，M S - D O S上でのW i n d o w s 3 . 0 が
P C - 9 8 0 1 系で普及しつつあり，これまで
と違ったソフトウェア開発環境が設定されて
いくものと考えられる．

5)‘ノフトウェアの供給と無償利用

このソフトウェア年鑑の主な目的は，化学
関連ソフトウェアの情報流通であり，どんな
ソフトウェアが誰によってどこで開発され，
どのような供給ルートがあるかを示すもので
ある．この章のデータは， 9  0年度までのも
のをそのまま掲載した．その理由は， 9  1年
度は広く一般に向けてソフトウ ェアの調査す
る時間がなかったので，このデータではすべ
て無償供給となってしまうためである．
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表 ソフトウェアの供給状況

85年度版 86年度版
〇供給予定あり
有料 31.4% 7.5% 
無料 34.3 47.3 

〇供給予定なし 6.9 3.3 
〇無 回答 27.5 23.1 

8 5 ~ 8 9年度版と 9 0 年度版（調査表提
出分のみの集計）を比べて調べてみると，つ
ぎの表 lのようであった．
この調査では，無償利用としての登録および
使用許可の有無を尋ねたところ，全体で
72.5％が無償供給予定があり，その内訳は無
償利用ソフトウェア登録が55％あった． 一般
的に，本誌への著作者は自作のソフトウェア
に対して著作権は保有した形で無料供給する
ことにより，いろいろな方にどんどん活用さ
れることを望んでいるものと思われる．本会
の無償利用ソフトウェアに対してたいへん協
力的であった．
化学ソフトウェアの頒布では，分子科学計

算のプログラムに絞って無償利用頒布を行っ
ているグループ「日本化学プログラム交換機
構 (J C P E ) 」がある． J C P Eのソフト
は， 「J C  P  E  NEWSLETTER」で登録され
たプログラムのカタログリストが公開されて
いる 3>. J  C  P Eの承諾によりソフトウェア
年鑑にもそのリストを転載したので，参考に
されたい．無償利用頒布に関して，分子科学
計算のプログラムでは重複登録や頒布窓口が
二重であったりするかもしれないが，お互い
の趣旨を尊重して共存共栄を謀りたい．
ところで，ソフトウェアは開発者の苦労と

汗の結晶であり，供給を受ける者は無料供給
といえどもただではないと思っていただきた
い．法律的には著作権があり，それを侵害す
る行為，コピーや改変などは決して無断で
行ってはいけない．個人使用で開発者による
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87年度版 88年度版 89年度版 90年度版

30.6% 29.3% 23.8% 17.5% 
40.3 58.5 67.6 72.5 
27.8 12.2 8.6 10.0 
1.3 0. 0. 0. 

(97) 

好意に甘えられる間はよいが，そのソフト
ウェアによっで営利的な成果を得る行為を行
うときは，必ず，事前に了解を取り，引用部
分を詳細に明記して，オリジナルを腺重しな
ければならない．ユーザにこのようなモラル
がなければソフトウェアの流通は望めなくな
る．ソフトウェアの情報流通をよくするため
にも，ユーザはだれにも恥じないモラルを
もってよいソフトウェアを活用されたい．

6) プロジェクト S E R A P H I M
のソフトウェア頒布

著者は平成 3年 3月から 1 1月まで 8 ヶ月
間文部省在外研究でロンドン大学キングスカ
レッジ（イギリス），モンクトン大学（カナ
ダ），ウィスコンシン大学マディソン校（ア
メリカ），そしてテキサス大学オースチン校
（アメリカ）に留学し，世界的な視野に立っ
て化学ソフトウェアの現状を調査することが
できた．その中で下沢隆先生が念願だったプ
ロジェクト S E R A P H I Mとの国際交流の
ひとつとして，ソフトウェアの交流を実施す
ることができたことは大きい成果であると思
われる．
プロジェクト S E R A P H I Mとは，ウィス

ア教授が主管している化学教育ソフトウェア・
プロジェクトで学術活動をグローバルに実施
している．収集・配布している化学教育ソフト
ウェアは Videodiscs, Apple II ProDOS, 



Apple II, I  B M  P  C  s, P  C  compatible, 
Apple Macintoshの機種について取り扱われ，カ
タログでは 1 9  9  1年度版4)が最も新しいの
で， 9 1 ソフトウェア年鑑には I B M P C s ,
P  C  compatible, およびAppleMacintoshのソフ
トウェア83件についてムーア教授の許可を得
てカタログ原稿（英文）そのままでコピー掲載
した．本会が日本での S E R A P H I Mソフト
ウェアの頒布センターとして認定されたので，
これらの83件について頒布を実施している．
S E R A P H I M ソフトウェアについて
1  9  8  7年と 1 9  9  1年のカタログとのプロ
グラムの分類件数を表 2 に示す．さらに，
J C P E と9 1 ソフトウェア年鑑のプログラ
ムについてもそれらの件数を整理したので，参
照されたい．
S E R A P H I Mからソフトウェアを一方

的に貰うだけではソフトウェアの国際交流に
はならないので，著者はウィスコンシン大学マ
デイソン校の滞在中に「パソコンによる化学計
算入門（共立出版）」の英語版を作成し，
N E C  P C - 9  8  0  1  ( N 8 8 B A S  I C ) から
I  B M  P  C  ( Q  u  i  c  k  B  A  S  I  C  ver 4. 5) 
への移植を行い， I B M機で実働できるものを
S E R A P H I Mソフトウェアとして登録し
てきた．現在のところ，日本からのソフトはこ
の 1件だけであるが，会員で I B M  P C機で
実働するソフトを開発された場合は，ご一報＜
ださい．ソフトウェアの交互交流を統けるため
にもご協力ください．

最後に，本論文の一部は日本化学会第63春
季年会 (1992年3月）で発表した．藤永太一
郎先生から「田舎教師にはなるな！」と言わ
れたお言葉を胸に研究活動を統けており、恩
師に心から深謝申し上げる．
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Present States and Circulation of Chemical Soft-
wares in 1991. 
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Geshi-cho, Sabae, Fukui 916, 
Japan 

The use of personal computer in a  chemical 
research is currently excited.珈 au加 has investigated 
on a  software communication of chemistry for a  
personal computer, and published the annual reporting 
book in 1991 of chemical softwares.  This paper 
describes present sates and circulation of chemical 
softwares in Japan. Furthermore, it mentions the 
activity of Project S E R A P H I M  in the field of 
chemical education software. 
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分 類 項 目曇） S E R A P H I N H Uり・
( 1 9  87) AR 

S  E  R  A  P  H  I  II 9  9  0り・
AP PC 

( 1 9 9 1 )  b )  
"c 計

J  CP E  Newsletter 
(Vol.3,No.3, 1991) 

最新化学 PC用‘97卜9I7 集 '91
(1991) 

Special Pro,ra■/Teaching S u p p o r t  
uり・刃／教授支援

General Che■istry/Tutorials &  Ga ●e s  
一般化学／flートリア9 ＆ケ・ーム
員e t h o d s of Che ●istry 
化学の方法論
Ato■ S t r u c t u r e / P e r i o d i c i t y  
原子構造／周期律
B o n d i n g / F o r●ular/Stoichio ●et r"t 
桔合／化学式／化学璽論
G a s s e s / L i q u i d s / S o l i d s /  
M o l e c u l a r  Structure 
物質の 3 態／分子構造
S o l u t i o n s  P r o c e s s e s / A c i d - B a s e  

Che■ical Reaction/Equi I  ibriu■-
K i n e t ! c - R e d o x / E l e c t r o c h e■istr-, 
化学反応／平衡／酸化還元／電気化学
O r g a n i c  /Pol-,■er C h e■istr'I 
有機化学／高分子化学
Environ■ental/Industrial C h e ●is tr "I 
環墳化学／エ棄化学
Anal1tical/Qual/Spectroscop'/ 

Nuclear Che●istr"t 
核化学
Ther●od"tna■ics/Stat ist i  ca I  M e e h a n  ics 
懇力学／統計力学
T  r a n s i t i o n  Metal Co ●pl exes 
遷移金属錯体
L a v o r a t o n  Nodu I  es/ Interfac in, 
実験そジ 1 - 9／イン 9 - 7 I - 1
lnstru■ent Si ●u l a t o r s  
分析機器シミ 11,-9
員a infra●e  Translations/ 
M o l e c u l a r  Science 
汎用機からの移植／分子科学
P r o g r a●● er's Tools 
7・ Dり・ラミンり..,-1
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合 計 163 5  I  409 187 32 679 51 82 
註： a）英文項目は S E R A P H I M カタログ (1991) による．

b)AR, Apple II ProDOS; AP, A p p l e  II; PC, IBM PCs; IIC, App le Nae i  ntosh 


