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約 500 種の分子について、B3LYP 法により 6-31G(d)基底関数を使用して得た分子の最適化構造と分

子振動に関するデータをWeb サイトに公開した。Jmol を利用し、分子構造及び分子振動のアニメー

ションをWeb ページ上で直接表示し、インタラクティブに操作することが可能である。 
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１ はじめに 

化学の研究･教育において、分子モデルは分子の

構造や立体化学などを視覚化して深く理解するた

めに極めて重要な役割を担っている。現在では、分

子モデルの利用は PC による表示が主流となってい

る。著者らは、先に半経験的分子軌道法計算により

構造最適化した有機化合物の分子構造データ集を

作成し、Jmol による分子軌道の表示機能を組み込

んで公開した。1) 2) 

赤外スペクトルは古くから対象物の分子構造や

状態を知るために使用され、とくに有機化合物の構

造決定によく利用されている。赤外スペクトルやラ

マンスペクトルは振動準位間のエネルギー遷移に

よって観測されるが、最近では計算により吸収位置

と強度をかなりの精度で予測することができるよ

うになった。分子構造と計算により求めた振動スペ

クトルや振動モードの間の関係を可視化して提供

することは化学の学習にとって有用であると考え、

分子振動データ集を作成し、Jmol によるアニメー

ション表示機能を組み込んで公開した。3) 

２ 分子構造・分子振動データ集の作成 

2.1 分子構造・分子振動データ集の概要 

先に作成した分子構造データ集のうちから、原子

数の多い芳香族化合物や糖類を除いた基本的な骨

格を選び、さらに気体分子などの簡単な無機化合物

を加えた約 500 の分子を対象とした。メニューは

ツリー状の構成とし、分子構造データ集の場合と同

様に「有機化合物構造式インデックス」 4) に従っ

て化合物を分類し、全体を約200の項目に分けた。 

図1 分子振動データ集のメニュー画面 

メニューの各化合物の行には、英語名に加えて和

名及び分子式を併記した。データベースによる検索

機能は備えていないが、系統的な分類に基づく配列

としているため、目的の化合物を探し出すのは容易

である。また、Google などのWeb 検索機能を利用

することも可能である。 ����
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図 2 項目内メニューの例（鎖式飽和アルコール） 

2.2 分子構造・分子振動データ集の作成方法 

分子振動の計算には、比較的実験値に近い値が得

られると評価されている密度汎関数法の B3LYP 法

を用いた。5) Mopac 20096)  プログラムを利用し

て PM6 法により求めた最適化構造を初期構造とし、

Gaussian 03 プログラム 7) を利用して B3LYP 法 8) 

により 6-31G(d)基底関数を使用して構造最適化と

振動計算を実行した。その際、Jmol 9) で読み込む

際に要する時間をできるだけ短縮するため、ファイ

ルサイズが小さくなるよう構造最適化計算と振動

計算をそれぞれ別のジョブとして実行した。 

構造最適化後の出力ファイルから振動計算用の

データファイルを作成するには、Winmostar 10) の

機能を利用した。構造最適化と振動計算を連続的に

実行するためのバッチファイルの出力には、Tiny 

Basic 11) を利用してプログラムを作成した。また、

振動計算の結果の出力ファイルを読み込んで、図３

下部に示すような振動スペクトルの図を表示し、

GIF や JPEG 形式のファイルとして保存する機能を

新たに開発し、Winmostar に追加した。12)  

３ 分子構造・振動データ集の使い方 

3.1 分子構造の表示 

Web サイトにアクセスし、図 2 に示す小項目の

メニューで、該当する化合物の登録コードをクリッ

クすると、図 3に示すような画面が表示される。13) 

ウィンドウ中央のプルダウンメニューか

ら、” Wireframe” 、"Stick" 、"Bold Stick" 、"Ball 

and Stick"、" Spacefilling"のいずれかを選んで分子

モデルの種類を変更することができる。また、右下

の Jmol のロゴをクリックして Jmol メニューを表

示し、” Style - Scheme”  から分子モデルの種類を

指定することもできる。 

図３ 分子構造・振動データ集の表示例 

"Stick"を選択して表示した例と" Spacefilling"を

指定して表示した例を図４に示す。 

マウス操作により、分子モデルの移動、回転、拡

大･縮小が可能である。Help ボタンをクリックする

と、マウス操作などに関する概略の情報を知ること

ができる。Jmol メニューの詳細については別稿を

参照されたい。14) ����
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図４ Stick及びSpacefillingモデルによる表示例 

3.2 分子振動の表示 

Web ページの画面中央に表示される制御用ボタ

ンにより、振動のアニメーションの表示やベクトル

表示を簡単に行うことができるよう工夫した。メニ

ューやボタンは、Jmol に含まれるライブラリ

Jmol.js を利用し JavaScript で記述して作成した。 

図５ Jmol.js を利用して作成した制御用ボタン 

メニュー中段の[□ Vibration]をチェックすると、

振動のアニメーションが表示される。

対象とする振動の指定はボタンにより行う。

[Lower]ボタンをクリックすると現在より一つ低波

数側の吸収に、[Higher]ボタンをクリックすると高

波数側に移動する。[Last]ボタンをクリックすると

初期状態に戻り最も高波数側の吸収が選択される。

なお、図６に示すように、Jmol メニューからModel

番号を選んで、対象とする振動を直悦指定すること

もできる。 

図６ Jmol.メニューからの振動の選択 

[Show]ボタンをクリックすると、現在対象として

いる振動の番号と波数が表示される。[Lower]ボタ

ンや[Higher]ボタンをクリックした際に、表示は自

動的に更新されないため注意する必要がある。ここ

で表示されている波数は B3LYP/6-31G(d)法による

計算値であるため、実験値と比較する際は、スケー

リングファクターの値 0.9613 を掛けて補正する

必要がある。 

[Period]は画面上で表示される振動の周期（秒）

を指定し、[Scale]は画面上で表示される振動の振幅

の相対的な大きさを指定する。 

図７に水分子の非対称伸縮振動のアニメーショ

図７ 水分子の非対称伸縮振動アニメーションのスナップショット ����
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ンの様子を示す。 

[□Vector]をチェックすると、各原子の位置に振

動の方向と大きさを示すベクトルが表示される。 

図８ 分子振動のベクトル表示の例 

ウィンドウ下部のボタンをクリックすると、振動

計算に用いた Gaussian プログラムの入力データフ

ァイル及び計算結果のファイルをダウンロードす

ることができる。 

メニューが煩雑になるため、今回作成した「分子

構造・振動データ集」の Web サイトには、分子軌

道を表示する機能が組み込まれていない。そのため、

Web サイト上で直接分子軌道を表示することはで

図９ Winmostar によるエタノールのHOMOの表示 

きないが、ダウンロードして保存したファイルを
Winmostar などで読み込むことにより、分子構造や

分子振動だけでなく分子軌道を表示することがで

きる。 Winmostar を利用して分子軌道を表示した

例を図９に示す。 

４ おわりに 

化学や薬学の教育において、直接目に見えない分

子の構造やそれらの電子状態を可視化することは、

学習者の理解を助けるために極めて有効であるこ

とが指摘されている。本データ集を利用することに

より、多くの有機化合物の立体構造や分子振動を手

軽に可視化することができるだけでなく、提供され

たデータファイルを利用してさらに高度な計算を

行うことにより、学習者が化合物の化学的性質や反

応性などについてより深く考察することができる

ようになるものと期待される。 
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