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ま　え　が　き

科学技術計算の分野で Python やオープンソースソフトウェアの利用が一般

的になってしばらく経ちました。筆者が専門とする化学の分野では長らく商用

ソフトウェアの利用が主流でしたが，潮目が変わりつつあるのを感じています。

本書は量子化学計算に関する初学者向けの入門書です。特に，プログラミン

グ言語 Python とオープンソースライブラリ Psi4 を用いて量子化学計算の基本

を学ぶことを目的としています。計算ソフトに依存しない普遍的な概念を習得

できるように心がけて執筆しました。

本書のプログラムは Python 3 .10 と Psi4 1 .8 を用い，Mac（Apple シリコン）

および Linux 上で動作確認しています。また下記の GitHub リポジトリにはす

べてのサンプルコードとその実行結果に加え，Google Colab 上で実行可能な

Jupyter ノートブックを用意しています。ぜひ学習に役立ててください。

https://github.com/hidt4/python-compchem-book

本書の原稿を査読くださり，有益なご助言を賜りました山田ひと美博士に深

謝いたします。正確を期すべく内容には十分な注意を払いましたが，本書に間

違いがあればすべて筆者の責任です。また，本書の出版にあたり企画段階から

サポート頂きましたコロナ社の皆様に多謝申し上げます。最後に，素晴らしい

ソフトウェアを開発・公開してくださっている科学技術計算コミュニティの

方々に心より感謝いたします。彼らの献身的な活動がなければ本書は存在しえ

ませんでした。

それでは Python を用いて量子化学計算を始めましょう。

2024 年 1 月

野田　秀俊
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本書は Python というプログラミング言語を用いた量子化学計算の入門書
です。本章では Python について簡単に説明します。

1.1　プログラミング言語 Python とはなんだろう
1.1 .1 　プログラミング言語 Python

Python はさまざまな分野で用いられている汎用プログラミング言語の 1 つ

です。Python は，初めてプログラミングを学ぶ人にもわかりやすい文法を備

えています。また，Python のコードは第三者にも理解しやすいという特徴を

有しています。さらに，事前コンパイルなくすぐにコードを実行可能であるた

め，ちょっとした点でつまずきがちなプログラミング初心者に優しい言語です。

コード 1 .1 からコード 1 .3 ではよく使われるプログラム言語である Java，C，

Python で「Hello World」と出力するプログラムを比較したものです。Python

の文法が直感的で読みやすいことがわかると思います。

▶ コード 1 .1　Java 言語のコード

1　public class HelloWorld {

2     public static void main(String[] args) {

3 System.out.println(“Hello World”);

4     }

5　}

第1章 プログラミング言語 Python
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2　　　1. プログラミング言語 Python

▶ コード 1 .2　C 言語のコード

1　#include <stdio.h>
2

3　int main() {

4     printf(“Hello World”);

5     return 0;

6　}

▶ コード 1 .3　Python のコード

1　print(“Hello World”)

また，Python は「バッテリー内蔵（battery included）」と表現されるように，

さまざまな処理が行える標準ライブラリーが付属しています。ファイル操作や

ネットワーク処理，簡単な統計などの実用的な作業が，Python をインストー

ルしてすぐに利用できます。

さらに，標準ライブラリーに加えて非常に多くのサードパーティーライブラ

リーが存在します。この成熟したエコシステムが Python をいろいろな用途に

おいて便利なものにしています。特にデータ分析や機械学習などの分野におい

て，Python は圧倒的な存在感を示しています。Python エコシステムの中でも

科学技術計算関連のものについては，1 .2 節でさらに説明していきます。この

ように Python は多分野での応用性と習得のしやすさから，近年非常に人気が

高まっているプログラミング言語です。

1.1 .2 　Python の 歴 史

Python はヴァンロッサム（G. van Rossum）により 1991 年に初期バージョ

ンが公開されました。英語で「ニシキヘビ」を意味する Python ですが，プロ

グラミング言語 Python は「空飛ぶモンティ・パイソン（Monty Pythonʼs Fly-

ing Circus）」という番組名に由来します 1）†。モンティ・パイソンは英国のコ

†　肩付き番号は各章末の引用・参考文献を示します。
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　1 .2　科学技術計算で大活躍する Python　　　3

メディーグループで，この番組は 1970 年代前半に放送されていました。ヴァ

ンロッサムは新しいプログラミング言語の名前として，短く，独特で，少し神

秘的な名前を欲していました。ちょうど開発中に同番組の台本を読んでいたこ

ともあり，「Python」と名付けることにしたようです。そのため，Python 関係

の書籍ではヘビの絵を表紙としたものが多く出版されるようになりました。

現在使われている Python のバージョンには大きく分けて 2 系と 3 系が存在

します。Python2 系は 2020 年 1 月 1 日をもってサポート終了となりました。

これ以降にバグが見つかっても修正されませんので，これから Python を学ぶ

人が Python2 系を使う理由はありません。皆さんも Python3 系を使って勉強

を始めていきましょう。本書でも Python3 系を使っています。

それでも，2010 年 7 月にリリースされた Python 2 .7 2）が 10 年近くにわたり

現役を続けてきたのには理由がありました。2008 年 12 月に最初のバージョン

がリリースされた Python3 系 3）では，Python2 系に対する後方互換性がありま

せんでした。つまり，Python2 系で動いていたプログラムを Python3 系で動か

すにはプログラムを書き換える必要があったのです。

当初，Python2 系の引退は 2015 年に予定されていました 4）。しかし，2014

年になっても Python3 系への移行が進んでいなかったことから，2020 年へと

引退時期が延長されることになりました。いまでも開発が継続されている有名

ライブラリーはほぼすべてが Python3 系に対応しています。しかし，メンテ

ナンスがされていない個人開発のライブラリーなどを使いたい場合には，

Python3 系に書き換える必要があるかもしれません。

1.2　科学技術計算で大活躍する Python
科学技術計算では対象とする自然現象を適切な数理モデルで表現し，正しい

アルゴリズムに基づいた数値計算によってそれらの振る舞いを予測します。例

えば，地震の予測や天気予報などの自然科学分野や自動車やロケットの設計と

いった工学分野が具体例としてあげられます。少し前まで科学技術計算の分野
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4　　　1. プログラミング言語 Python

では，C/C++ や Fortran，MATLAB などを用いるのが主流でした。もちろん，

これらのプログラミング言語はいまでも使われていますが，科学技術計算にお

ける Python の利用は近年急速に増えています。

Pythonにおける科学技術計算の中心となるのがSciPyエコシステムです 5）。

SciPy エコシステムは，行列計算などの高速な数値計算を可能とする NumPy，

フーリエ変換や数値積分など科学技術計算に必要なさまざまなアルゴリズムを

提供する SciPy ライブラリー，そして高品質なグラフ描画ライブラリーである

Matplotlib を基盤としています（図 1 .1）。これら基盤ライブラリーに加えて，

機械学習のための scikit-learn，高度な統計分析のための Statsmodels，データ

分析のための pandas，数式処理のための SymPy，など数多くのライブラリー

が Python を用いた科学技術計算を支えています。

図 1 .1　SciPy エコシステム

SciPyエコシステム

標準ライブラリー

Python

scikit-learn

機械学習
pandas

データ分析
Statsmodels

統計分析
NumPy

多次元配列
Matplotlib

グラフ作成
SciPy

アルゴリズム

など

汎用性の高い科学技術計算ライブラリーに加え，物理学や化学，生物学など

の学問分野に，より特化した専門的なライブラリーも開発されてきています。

これらライブラリー利用者の多くは学生や研究者であり，必ずしもプログラミ

ングに熟達した人ではありません。しかし，1 .1 節で述べたように Python は

学習しやすいプログラミング言語であり，プログラマーでなくても Python エ

コシステムの恩恵を容易に享受できます。本書でも化学，特に量子化学計算用

のライブラリーである Psi4 を用いて計算を行っていきます。Python の基本的

な文法知識を前提としていますが，本書を読み進めるのに Python に熟達して

いる必要はまったくありません。
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1.3　第 1 章のまとめ
本章では Python とはなにかについて学びました。Python がプログラミング

初心者でも学びやすい特徴を有していることをまず紹介し，Python 誕生の話

から現在用いられている Python のバージョンが Python3 系であることを説明

しました。さらに科学技術計算における Python の強みとして SciPy エコシス

テムを紹介し，その周辺にさまざまな学問分野に特化した専門的なライブラ

リーが整備されつつある現状を示しました。

本書ではこれから Python を用いて化学，特に量子化学計算を扱っていきま

す。実際に Pythonで量子化学計算を行うに先立ち，第 2 章ではコンピューター

で化学を扱う方法を整理します。また，量子化学計算でできることについても

説明し，本書で学んでいく内容を概観します。

引用・参考文献

1） Python®―the language of today and tomorrow：https://pythoninstitute.org/

about-python（2024 年 1 月現在）
2） Python 2 .7 .0 Release：https://www.python.org/download/releases/2 .7/（2024 年

1 月現在）
3） Python 3 .0 Release：https://www.python.org/download/releases/3 .0/（2024 年 1 月

現在）
4） Sunsetting Python 2：https://www.python.org/doc/sunset-python-2/（2024 年 1

月現在）
5） Scientific computing tools for Python：https://svn.scipy.org/about.html（2024 年

1 月現在）
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