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 大学院生向けの量子化学の日本語テキストには、藤永茂先生の『分子軌道法』[1]、米沢
貞次郎先生らの『量子化学入門』[2]、Szabo & Ostlund の『新しい量子化学』[3]など、長
年にわたって親しまれた名著が並ぶ。中井浩巳先生が昨年掲題の第 1 巻を上梓されたシリ
ーズ『手で解く量子化学』は、それらに並ぶ量子化学者必携の書となることは間違いなかろ
う。理論化学会初代会長の中井先生が著したテキストなので、本会の多くの会員は既にお手
に取っているものと思うが、まだ手元にない方、未読の方に是非とも読んでいただきたいと
思い、書評という形で筆を執ることとした。 
 『手で解く』という頭語で始まる書籍は珍しいようで、amazon でも本書以外はかからな
い。優しい響きから『早わかり』のようなものを想像すると 1、おそらく面食らってしまう
だろう。この言葉は「コンピュータではなく、手で解く」という意味である。Gaussian の
ような量子化学計算プログラムが実際にどのような式をどのように計算しているのか、元
まで辿って紐解くことで量子化学やその理論の本質を理解できるようになろう、という趣
旨の書籍である。序文に記載されている「どのような手順で数値計算が行われているかを理
解することこそが、理論の深い理解につながる」、という著者の言葉からも、このような意
図を推し量ることができる。 
 同じような趣旨で、プログラムが掲載された量子化学のテキストはこれまでにもある。例
えば、Szabo & Ostlund [3]には HeH+の最小基底 SCF 計算のプログラムがあるし、日野理
博士の『実践 量子化学計算プログラミング』[4]では、一冊かけて H2の Hartree-Fock 法の
SCF 計算とプロパティ計算のプログラムが完成する仕掛けになっている 2。特に日野博士の
本は、量子化学計算の理論を構築し、プログラムを作成するデベロッパーを目指す学生諸氏
には是非一読していただきたいものである。しかし、理論化学や量子化学の研究室に籍を置

 
1 字面だけではわからないが、中井先生の関西弁のイントネーションで『手

てえ
で解く』と聞

くと重みが増し、おそらくこのような想像はしないだろう。 
2 どちらも Fortran を使用しているところが、さすが量子化学、というところである。ほ
かにも、Excel の VBAで積分計算も含めて SCF を完結させてしまおう、という野心的な
書物[9]もあるが、残念ながらソースはプロテクトされていて見られないようである。 



いていても、基幹的な量子化学計算そのもののコード開発をする学生は一握りである 3。デ
ータ科学や機械学習が全盛の現代においては特に、量子化学計算の部分はブラックボック
スで使用できれば良い、と考える向きもあるようである。しかし、中身を知らずに使うのは
気持ち悪い、という研究者は多いであろう。また、理論化学や量子化学の研究室の指導教官
であれば、卒業生にはソフトウェアの中で何が行われているのか、ある程度の構造を知って
から巣立ってもらいたい、と思うのではなかろうか。このような方々の目的を鑑みると、プ
ログラムが読めなくてもできる『手で解く』は理解を深める最高の方法である 4。 
 ここまで書くと、かなり分厚い本を想像されるかもしれない。しかし、本稿の冒頭にある
ように本書は 224 ページ、しかも 127 ページからは演習問題の解答である。このページ数
で以下の 5 章が非常にコンサイスにまとめられている。 
  1. 基礎量子化学 
  2. 基底関数と分子積分 
  3. Hartree-Fock 法の一般論 
  4. 閉殻系の Hartree-Fock 法 
  5. 開殻系の Hartree-Fock 法 
第 1 章の内容は、学部の「量子化学」の電子状態の部分（Hückel 法まで）をごく簡潔にま
とめたものである 5。第 3～5章が Hartree-Fock 法の内容で、本文の量だけを見れば、昔本
誌に寄稿した拙稿[5]と同じくらい簡潔と言えるかもしれない。しかし、この量の中に必要
十分で中井先生の教育経験を凝縮した含蓄に富む内容が詰められている。逆に言えば、研究
室に入りたての学部 4年生が自分の力だけで読み通すのは難しい、と言えるかもしれない。
Szabo & Ostlund の上巻などで基礎ができている修士・博士課程の学生をチューターにして
輪読会などをやるのがちょうどいい 6。また、「基底関数と分子積分」を扱う 2 章の存在が
大きな特徴と言える。和書では藤永茂先生の本[1]以来の試みではないかと思うし、Gauss-
Rys 求積法まで示して解説する邦文テキストは初なのではないかと思うが、これが Hartree-
Fock 法を学ぶ 3 章よりも前にあるのが面白い 7。これのおかげで、実際に 4 章と 5 章で自
然に Hartree-Fock 計算を『手で解く』ことができるのである。ただし、高度な数学的技術

 
3 コード開発の担い手不足は深刻な問題であり、ハード・ソフト面で別途考えなくてはな
らないが、本稿の趣旨からは外れるのでこれ以上は語らない。 
4 もちろん、『手で解く』プロセスがコードで書かれているのがプログラムであるから、デ
ベロッパーにも非常に役に立つ。実際、私が指導する 4 年生もこの本を見ながら量子化学
計算コードと格闘していた。 
5 学部の「量子化学」全体ではないので、振動・回転スペクトルなどの記載はない。 
6 チューターの学生にとっても多くの発見があるだろう。 
7 藤永本では Hartree-Fock を解説した後で「軌道関数の実際的計算法」の一つとして
Hartree-Fock-Roothaan法の後に述べられている。 



が必要になることから、学部 4 年生などには 2 章を先に読むことはお勧めしない。序文に
も「第 2 章を読み飛ばしても第 3 章以降の学習を進められるように構成されている」と書
かれている通り、後で読み返して理解すれば十分である 8。また「開殻系のHartree-Fock 法」
では、Szabo & Ostlund では解説されていない ROHF を扱っているのも藤永先生の本[1]を
彷彿とさせる。もう一つの、そして最大の特徴が、豊富な演習問題と詳細な解答である。後
半に演習問題の解答がある、と書いたが、実は本文の中に特に重要で大きな問題には「手で
解く課題」との銘が打ってあり、その解答は各章の終わりに丁寧にまとめてある。「手で解
く課題」は、電子積分の具体的な計算と、繰り返し計算の必要な SCF 計算（収束するまで
の解答付き）であり、やること自体は決まっているのだが、実際にこれが手で解ける、とや
ってみると感動するものである。これに関しては、もちろん中井先生の言うように「大学院
生が取り組むレポート」として課しても良いと思うが、読み物として読むだけでも十分に理
解が深まるものと思う。 
 第 2 巻では電子相関とDFT が、第 3巻では励起状態等の応答計算などが記されると聞い
ている。これらの内容については、そもそも working equation までまとまった本は洋書で
も少ない[6-8]9ので、本当に貴重なシリーズになるであろう。第 1 巻を既に読んだ量子化学
プロパーの研究者であれば分かると思うが、もし第 2, 3 巻の各章の構成が公開されれば、
おそらく「手で解く課題」の問題文までは想像できる 10。これを手で解けるのに必要十分な
内容は何か、この点がまとまっている、というのがこのシリーズの肝になるのではないだろ
うか。そのあたりを考え、一研究者としてどのように構成するか想像しながら、続刊で答え
合わせをしたい。 
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