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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.


