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【序】本研究では分子構造・分子軌道・振動 析・化学反応の様子を Gaussian、GAMESS 等の

算化学プログラムによって 算された結果を、直感的に視 化するためのグラフィカルユー

ザインターフェイスの開発を行った。単に視 化するのではなく、本システムは分子を作成そ

して編集する分子モデリング機能を備えており直感的にそれらの作業を行えるようにした。

【システム 】システムを構築するにあたって、本システムの当初の方向としてマルチプラ

ットフォームとネットワーク環境での動作が考えられ、開発 には Java を、また、分子構造

を３次元で表現するために OpenGL をグラフィックスライブラリとして使用した。Java から

OpenGL を呼び出すための Binding システムとして GL4Java を使用している。理論上は以上の

３つが揃う環境であれば、どのようなプラットフォームでも動作可能ではある。現在は Binding

システムの GL4Javaの対応範囲に依存している形になっている。

　次に、本研究でのグラフィックスシステムは１つのサーバに対して複数のクライアントとい

うようなネットワーク環境での使用を前提としている。それは、あるクライアントの発表を異

なる複数のクライアントに描画

することができる。これは現段

階では実装していないが、変更

は可能である。

　最後に、本研究室のグラフィ

ックスシステムが対応している

算化学プログラム、そして表

示可能な構造（ 止画、動画）

については右の図１のような構

成になっている。

図１　表示可能な 算化学プログラム
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【分子モデリング】今回新たに分子モデリング機能を 加した。この機能としては下の図２に

示すように Z-matrix 形式で分子構造を作成し、その構造をリアルタイムに表示できるようにし

た。また、Gaussianおよび GAMESSのアウトプットファイルより座標値を取り出し編集機能を

加えた。そして、作成した構造を Gaussian と GAMESS のインプットファイル形式で保存を可

能にした。また、拡張機能としてマウスによって原子を３次元上で動かし編集できる機能や、

マウスによって原子を構造に付け加える機能などを付け加えた。一般的な機能としての数多く

のオプションを付け加え初心者にも使いやすい分子モデリング機能構築を行っている。

【実行結果】現在、本研究室のグラフィックスシステムはWindows2000,Me,98そして、MacOSX,

Linux(RedHat 系)などで動作確認がとれておりマルチプラットフォームとしてすべてのプラット

フォームというわけではないが実現している。今回、新たに種々の機能を 加したが、分子モ

デリング機能意外に主に拡

張された機能として分子軌

道表示がある。図３にクラ

スター型の大きな系に対す

る HOMO、LUMOを示す。

このように大きな系の軌道

表示をも可能にした。当日

はデモンストレーションを

行う予定である。

図２　Z-matrix入力 Frameと表示 Frame

図３　分子軌道 Homo(左)、Lumo(右)の表示




