
©Japan Society for Molecular Science

Article Mol. Sci. 1, A0003 (2007)MOLECULAR SCIENCE

Page 1 of 3
(page number not for citation purpose)

�������	


My Fifty Years of Molecular Science 

���� a

Keiji Morokuma

1.� ���

���	
�����������
�����

��������� !�"#��$%&'(�)*+,

�-.$/�0"�12�3&
���4��5!6

76"89�:;:;�<6=�&6.#
����>

?�@A�BC��".#


���D��EF&G2H��IJ�K"���

��LMN-.#OP�QR;�)��SN:TU8�+

V7��".W�X62)��YZ&=[\��"#

]^_���N"J!)1957 `&�a� 1 `bNc

3�d�e�fg��h3�i7>`Njklm 50`

&6.#
���"lno;76i(�p����q(

�".W=TrTrX626(�<�#��i7H��-

�!sr6tu���=v��"<�"�wl)xyN�

]�z{�� 50`|�
����}�~�}���

&����;��N�P�P)>?����=���"#

2.� ��������(1957-1964) 

�������N�H}����i7�����b

����&�P)x��&~�����;.��&6(�#

�bi7�c&n�������~� &6(�7¡�6

"=��wJ¢N)£¤¥¦§��¨(����w"©�

�.#ªt� 1953`&«¬���®¯°±²~��³

´µV�tN)¶·�¸¹H�º(�»i7¼:N½¾¿

ÀÁÂ�Ã`Ä�Å�Æ"�#¶·��¸¹¤Ç�ÈÉ�

�Ê�7)ËÌ��=>�ÍÎÏ¯� 10-12ÐÑT�"l

����iP)�� 50`��}&Ò"�".#s�Ó�

��N�ÔÕ��º(�
�Ö×���Ø���ÙÚÛ

ÜÁÝÞ�×���
�ßà�á��âã�×äå&æç

;.�"lèéê��4�©�ëìí=î���#s��

4)ïð,�®¯°±²ßà�ñò,&óô;.�"l

~�����b7�:�37��t�õö�>N=÷ø

i&w"©��.#

1961 `&ùú¸¹H� 3�û«���&ü'��

�#ªt�Ï¯ÍýþÞ=62H����®�þ���

°Þ�&�ý����7	��)s�:Në
=�i(�

"�Ã`Ä�Å�Æ��
N©�.l&6P)-��.

l&©�<��4�ml�~��""�i��l��

=-(�#s�-�)IBM ��'��ùúH� 100 �Ð

��¤Ç��ÞÍÞÏ¯�¾Þ��t|��2����

�á�&��N����.��&6P)�Þ�þ¯N

 !½¾¿ÀÁ�®�þ��G"�#c3�Íý"�Ðê

�"�=#J.��&[Õ��#

3.� �������(1964-1967) 

²$%&&1(� 1964`�:T'(Á 360))
x�

*+�²$%&��
��)êù�����î�����

=,�rm���"ltuT(�i7)-��&Á./Þ

01¿2N-(�#¸¹HN�$/�¤� IBM7090 �3

45 24t|�67��ºJ.�"l89&::��#ª

t�;���<�=>ïðÕe��N-(��)s�Ð

ê&c3�û«��� ab initio�®�þ� Polyatom�º

(�$/c�?
�×d@�¸¹=��#>N�ÍÎÏ¯

�º(��ANBC;.�DEFGÞ�%Þ�¿2Â

N�HI�J}&)�ÞÍÞÏ¯�¾Þ���Kt|=º

(�#èL��×d@�HI��`?Mý2®N
L&

POP������[ÕQ"#]RW�zS&�T�<6

UV�IJ��� 1965` 1í&ûi��WXÞYÁùZ

d�}�îN)Löwdin, Mulliken, Pople�j�["\�

&]����ùN�!72^!(�Ê�"�_��)1`

�`=P� 13`�aBbc�6(�#

4.� ���� !����(1967-1977) 

`�6"d�6�7²$%&W�ef��c3�6�

�g¥h���ij��=7(�[k�l�7�6"#�

m�g¥h�ij&Z���<6��n�`"�Pop

ùq);r�þ¯��=7J�P;.o
p�=ql&

6(��)ªt���2�.��n=X62)�þ¯�

�¨.&=ë`=ii(�#s"|&��6tÌ�IJR

W��(iPuv;.°X¾²ÞwÇ�)
xN;&1�

��".�ÁÞ�uv��xlyzN){"&y|�-.

�wl#

��tu� ab initioÂ�Gaussian�®�þ�6m&P

ø(�~� &ºJ.l&6(�tN)
��}~HI

ø��6}ïð������_3�P)
�|ÙÚ�j

a��� ���������¯�Þ; Department of Chemistry, 
Emory University 
���� �606�8103� ���������û� ����
"�$ÞÁ� morokuma@fukui.kyoto-u.ac.jp 



Mol. Sci. 1, A0003 (2007) Article

Page 2 of 3

�x���(�P��#ªt����{�
��øMý2

®N
L6mN)~�¸¹��{�4�����PèL�

�P;.ç� ¤&¡J�"(��)~�¸¹�uv�O

���.&�:Tt|�-(�#

5.� �����(1976-1992) 

�¢|=6"
��&~���£�"�¸¹H�¯�

Þ�«¤�	.�3&¥¦	"�T<§ù�)�¯�Þ�

¢�&��(�#��tB�jklm
x�¸¹H�$/

�¨��&©P©��tN-P)�ª6�ÞÍÞÏ¯�¾

Þ��ü';.���N<�#ùÖN�«¸¹�©�.�

�
���i62)�¯�Þ�
x�~�¸¹}�O�)

~�����¬C&®��#=j¯rÜ¿�°Þ26m

6i(��N) 
���±:P�VN¸¹&�.
x�

�~����N-���#


��«¤ªt�
xN�~�N
��HIø�Õ�

¸¹N<.�"l����{ &6i6i²³�=7J

62�)�´N=2["\�������w"©��

.#̧ ¹��{�Æµø¢¸&¶·¸&6P)�{ �{

2=¸¹=¶�V.l&6(�Uc�Q.�>p�[

�Q"#

��Ó��������`�¹ÞºÞ
LN)æ»�D

�6
��HI)Õe)ïð6m¼�"qQ�mrmr

½7�.l&6(�#��Ó�¾¿�~���=D�6


��ïð�À°¯0/ÁÁøÕe���N-(�#:

�)��ÂÃÄ@�HIøïð,���=h3)]ÅWý

2Á�¸¹6m&Æe�Ç"T#��
�N=�{ �~

Æ�½.��ÈÉN6i(��)Y"&=
x��HÂÃ

�
���bÄ�Êe�Ë:��ÌV�$/&�<�V

����©���wl#

6.� "#$!����(1993-2006) 

]�zS��N�Ta2Í3�
��N�Î ò60Ïq
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