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研究成果の概要（和文）：本プロジェクトでは、２０年以上に渡って構築され続けてきた量子化

学文献データベース(QCLDB)システムのデーター収集作業を実施するとともに、このデータベ

ースシステムが継続的に発展を続けることが可能となるような施策を検討することを目的とし

ている。本プロジェクトの最大の特徴は、データベースの収集活動が量子化学者の日々の研究

活動の一環として実施されることにあり、研究活動とデータ収集活動の調和を重視しつつ収集

雑誌の選択や収集ソフトウェアの改良を行っている。具体的には以下の項目を実施した。

(1)2006, 2007, 2008 年の量子化学文献データの収集・精製作業を実施した。2007 年版までを

公開した。(2)QCLDB の収集作業に協力する研究者への説明会を年１回実施した。(3)収集作業

をサーバー・クライアント方式のソフトウェアーに変更し、その改良作業を行った。 
 
研究成果の概要（英文）：In our project, we carried out the collection and refinement of ab 
inition qunatum-chemistry literature data base (QCLDB), which has been renewed for 20 
years or more, and employed several measures to make this QCLDB grow spontaneously 
and perpetually. The most important point in our project is an effort balance between the 
collection of data and the daily work of quantum- chemists. Actual terms are as follow.  
(1)The collection of data was carried out for the literatures of 2006, 2007, and 2008 and The 
data of 2006 and 2007 were exhibited through the computer network. (2) The meeting were 
held every year to explain the QCLDB to many co-workers. (3) The server-client software 
was introduced to make the collection of data easy and we improved this software 
continuously.   
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１．研究開始当初の背景 
量子化学文献データベース（Quantum Chemi- 

stry Literature Data Base；QCLDB）は国内

外の主要な学術雑誌に発表された非経験的量

子化学計算及び計算方法に関する文献を収録

した文献データベースである。１９７６年に

データベースの構築が立案されて以来、多数

の研究者の地道な文献調査活動に支えられて、

２５年以上にわたって文献収録が続けられ、

現在の文献収録論文数は７万件に達している。

Chemical Abstracts on line (CAS on line)

など商用の汎用データベースでは得られない、

量子化学計算に特化した豊富な情報の有用性

から、化学だけでなく、物理、生物、天文な

ど幅広い分野の世界中の研究者に利用されて

きた。量子化学の専門家だけでなく、非専門

家が理論研究の現状を把握するためにも使わ

れている。その学術的貢献は、本研究を追行

する母体である量子化学データベース研究会

が、科学技術振興事業団から「量子化学文献

データベース(QCLDB)の開発・構築への貢献」

による功労賞を受けるなど、高く評価されて

いる。継続的な発展により、QCLDB の価値は

今後もますます増加するであろう。 

 一方、QCLDB 発足以来２５年以上の歴史の

間に量子化学計算自体も質的な変化を遂げ

た。即ち、非経験的量子化学計算は精密な実

験と対等な立場で分子科学の発展を相補的

に支えるまでに大きく成長し、実験化学者の

重要な道具へと進化した。その結果、QCLDB

に採録する論文は多様化し、その数も激的に

増加した。これらの状況の変化に対応するた

め、われわれはデータベース作成のポリシー

と細かな仕様の変化を絶えず行ってきた。し

かし、システム全体を早急に見直さなければ、

質の高いデータベースを恒常的に提供でき

ない危機的な状況が予測されたため、蓄積さ

れたデータとの継続性を保ちつつ、今後の計

算化学の研究方法の浸透と対象文献の増加

に対応できる新しいデータベースのあり方

を検討し、新しいデータベース(QCLDB II)の

活動指針を実施するに至った。 

 

２．研究の目的 
本研究では、この量子化学文献データベー

スシステムを継承する中で、従来との整合性

を考慮しつつ、(1)データの質的向上と文献収

集機能の自動化の両立を模索し、(2)検索機能

の拡張やデータベース間の多様な連携による

利便性の向上を図り、(3)若手研究者育成によ

るＱＣＤＢ活動の拡大を図ることによって自

律的・自発的に発展することが可能なシステ

ムの構築を目指す。このための技術的検討と

試行実験を実施する。 

 
３．研究の方法 
研究目的を達成するために以下の方策を検

討・実施する。 

(1) 収集対象雑誌の厳選：収集対象論文数は

毎年４−５００件ずつ増加するのに対して、

収集担当者の増加はそれほど見込めず負担

が増加するばかりである状況の改善を図る。 

(2) 収集支援体制の継続的確立：主要大学な

ど多数の量子化学研究者、企業や外国の研究

者の参加を促す方策をとる。、収集・査読マ

ニュアルの作成。新規な参加者のための講習

会を定期的に開く。 

(3) 新収集・査読システムの利用支援を図る。 
(4) 自動収集システムを実験的に検討する。 

 

４．研究成果 

(1)2006, 2007, 2008 年の量子化学文献デー

タの収集・精製作業を実施した。2007 年版ま

でを公開した。2008 年度までのデーターは完

全に精製作業が完了せず、一部の積み残しが

あったものの、2009 年度に新規登録されたデ

ーター件数は 5282 件となった。 

(2)QCLDB の収集作業に協力する研究者への

説明会を毎年１回実施した。２００７年度は

東北大学にて、２００８年度は福岡国際会議



場、２００９年度は名古屋大学にて、いずれ

も分子科学討論会の開催に合わせて説明会

を開催し、ＱＣＬＤＢの普及、収集・査読方

法の講習を行い、合わせて、ＱＣＬＤＢに関

する意見交換を実施した。 

(3)コアージャーナルの取捨選択を実施した。 

化学を主体としない、つまり、分子を露に取

り扱わない雑誌に関してはコアージャーナ

ルから外した。これによって収集件数の増大

を抑えて、収集を分担する教官・学生の研究

活動と収集活動のバランスをとるようにし

た。収集者の人数確保が大きな課題であった

が、新たな収集メンバーを開拓することがで

きた。 

(4)収集作業をサーバー・クライアント方式

のソフトウェアーの改良作業を行った。収集

や査読を担当している教官や学生に、(2)の

説明会で意見交換した際に指摘のあった点

を主として改良した。概ねは操作性の向上に

関することであった。これらの指摘に関して

は順次に改良を進めた。 
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