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随 想

九州大学教養部 上 田 幾 彦

広報に何か書 くようにとのセンターからの依頼に筆を とった ものの,果 して利用者の皆様に何か参

考になるようなことが書けるか?と 危惧 しなが ら,昭 和46年 夏か ら1年8ヶ 月スイスのベルン大学の

結晶学教室 での有機結晶([2n]Metacyclophane)の 構 造解析のプロジェク トに参加 したことにつ

いての随想を書 く次第です。

昭和43年6月 の米軍機墜落事件以来一連の学園紛争による,研 究の空白,心 理的肉体的な底にたま

った疲労か らの回復のために海外留学 を計画 した。幸い九大のOKITAC-5090H稼 動以来、 計数施

設,大 型機センターの皆様の御協力で,幾 度 も中断 しなが ら続けていた,Prof.Karrer,Prof.Nowa

ckiと の共同研究のCapsanthin(Cs,H6205Br2)の 構造解析の計算が終ったので,こ の論文 を仕上

げる目的 もあった。

8月15日 羽田を出発して,ロ ン ドンでサレー大学の知人をたつねたのち,19日 にベ ルンに到着 した.

10年 ぶ りに見るベルンの町はほとんど変っておらず,豊 かなアレー河に落付いた街々のたたずまいを

映 していた.教 室 も若 い人たちの顔ぶれは変っていたが,古 いメンバーは皆な健在で,時 の流れが日

本 よりははるかにゆっ くりしているように感 じられた.

は じめの6ヶ 月は単結晶の作成,測 定の準備,実 験で過 した.X線 自動回折計 をドライブする紙テ

ープはIBM1620で 作 り,測 定の結果 も同機で処理 をして回折強度デー ター を得 るようになっていた。

ここまでは旧式な回折計の トラブルに悩 されなが らも,大 体順調に仕事が進んだけれ ど,さ て解析の

計算 とたると,OKITACと 同程度のBullr30と い うMT6台 のついた計算機 で我々の研究室 は

…週5～10時 間程度の割当しかな く,47年 の秋の学会にむけての準備 がはかどらず,同 僚 とぼや きな

がら,ぼ つぼつ計算 を進めて行 った.計 算から次の計算まで一週間あるので,少 い計算時間を有効に

使 うために,得 た結果をよくチェックし、また次の計算の入力データー も入念に調べて,ミ スによる

無駄は省けたようである.近 頃の ように計算機のスピー ドもあが り,手 軽に計算機が使えるようにな

ると,あ まり考 えもしないで計算機 にかけて しまい,少 量の有効 な結果 と無駄 なLinePrinterか ら

出た紙の山 とい う,所 謂"消 費は美徳。?と いう状況だけは避けられたようである。

昭和47年 の夏にIBM370が 導 入され,ベ ルン大学,ベ ルン市の官庁,ベ ルン市の会社が共同利用

する形態で稼動をは じめた.研 究室で使用 した結晶構造解析用のプログラムは助手のDr.Engelが 従

来Bullr用 に作成 したFortranとAssembler言 語 で書れたプログラム群 を,PL/1で 大巾な改良

を加 えて書 き直 した.書 換 をはじめたのが47年4月 頃か らで,そ のテス トは9月 から開始され,半 年

後には殆ん ど実用上 さしっ かえのない状態になった.こ の間そのプログラムを使って計算をしている

連中に とっては,構 造解析の仕事 をしているのか,プ ログラムのテス トをやっているのかわか らない

状況であったが,と にか くつまづきなが らも仕事 はすすめられた.こ のプログラムシステムはプログ

ラム リス トだけでも135頁 もある彪大なもので,僅 か一年で一人の力で完成 したことはDr.Engelの



有能 さを物語るに充分であろう.

結 晶構造解析用のプログラムシステムは,す べての晶

系,空 間群 に属する結晶の計算 を処理できるよう作 らね

ばならず,計 算の内容 も三次元のFourier級 数,最 少

に乗法,各 種の統計計算 を含む複雑 なものである.又 こ

れ らの個々の計算に必要なデー ターがその計算の間で有

機的に結合 していることが必要 で,か つ計算すべ きデー

ターが大量であるところから,計 算時間も短 くなるよう

に設計 しなければならない.こ の ような要求のために,

プ ログラムの設計,組 立には,結 晶構造解析に対する豊

富 な経験 と計算機及びその言語に対す る深い理解 を必要

とする.し かもプログラムが彪大であるため ミスも出来

るだけ少 くなければ短い期間で完成させることは不可能

である.

ベ ル ン 大 学

有能 なDr.Engelの お かげで,日 本にいるときのプログラミングの苦労か ら解放 されて,い わゆる

"あ げ膳すえ膳
。で解析に専念すればよい とい う結構 な身分で計算 をすすめ ることができた.た だ,

計算の ときに何度 もトラブルにあい,そ れが 自分の ミスなのかプログラムの ミスなのかわからず,(自

分で作ったプログラムの場合には何ん とな く両者の区別はわか るものだが.)よ く彼とも口論 をやった.

と もあれ48年 の2月 頃か らこのプログラムシステムも実用上殆んど トラブル もない状態にな り,計 算

機の方 も利用者が少いせいか九大の計算機のC-Job程 度 ならば1日3回 位 はまわせるようになって仕

事の方は順調に進む筈であるのだけれ ど,計 算 と計算の間の結果チェックと次の計算の計画が粗雑に

な り,無 駄な計算 も多 くなってしまった.何 か しら人間の思考のスピー ドと計算機のスピー ドには釣

り合がないといろいろ無駄が出るのではないか というまことに贅沢な感想 も出てきた次第である.幸

い計算機の使用料は1時 間2000Fr(1Fr約80円)で 非常に高いようだけれ ど,こ れは本格的な稼動

の料金 をきめ る統計資料 をうるための見掛上のもので思 う存分計算機 を使 うことがで きた.

た だ入出力の費用は有料であったが,こ の点についてもDr.Engelの プログラムは非常によく出来

ていて,は じめに基礎になる数千個 のデー ター(面 反射強度など)を 入れておけば,あ とはファイル

に計算の間の必要 なデーターが保持 され,1つ のプログラムの計算 ごとに必要 な入力は,1枚 のプロ

グラムを呼出すカー ドと1～2枚 のデー ターカー ドですむようになっていた.又 ラインプ リンターに

出すべ き出力は3段 階にわけて必要結果 を出すように し,出 力の節約をはかっていた.紙 の大量消費

が公害につなが ることを考 えると,こ れはよいア イデアである.ま た入力デー ターに対す るチェック

を可成厳重にやって ミス計算 をや らないようになっていた.無 駄な金は1文 も使 わないというスイス

人気質の よく出たプログラムだ と感心 した.計 算機のスピー ドは直接比較で きないけれ ど,同 じ計算

をFACOM230-60のFORTRANの プ ログラムで計算 したもの と,IBM370のPL/1で 書 か

れたプログラムでの計算 を比較 してみると,後 者が半分の時間ですんだ.



帰国直前にイタリアのパ ビア大学に同 じ分野の研究をしている友人を訪問 したが,こ こでは大 きな

計算は ミラノ大学に依頼 し,小 さな計算はパビアの大学の小型機 を使 っていた.又 ミラノ大学 との連

絡は郵便 とTSSに よっていた.ス ペ インのバルセロナー大学で も大きな計算はフランスに頼んでい

た.将 来TSS'が 本格的になればこのような不便 は軽減されるであろうが,通 信量の増大 と端末機の

性能向上には費用の問題がか らんで,理 想的な状態になるのは程遠いことであろうと思った.

一切の雑用か らはなれて
,研 究に専念 し,週 末にはスキーをたのしみ(計 算センターが土,日 休み

になるので?),あ っ という間に留学期間 も過 ぎて しまいました.お 蔭で研究の目的も殆ん ど達成でき,

体 の方 も元気になって帰国することがで きました.こ れまで色々お世話になった 九大のセンターの方

方,留 守で御迷惑をかけた教養部の方々に感謝 とお詫びの言葉 をのべて筆をおきます.


