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1。 は じ =め に 〉

今 日, 計算科学的手法は, 化学反応の制御, 分子設計, 分子構造の決定などに直接的また

は間接的に寄与する目的で積極的に使用されている。 この際, 最も基礎的な情報と して対象

とする化合物の電子状態や振動状態を何らかの方法で知ることが必要とされる。 理論的にこ

れらを研究するための方法の一つである分子軌道法は, 近年の計算機性能の非常な進歩にと

もなって広 く用いられるようになっている‰ 過去においては, X線構造解析などの実験的

手段によって得られた分子構造に対 して半経験的分子軌道法計算を適用 して HOMO-

LUMO相互作用などを調べ, 反応性を定性的に議論するといった進め方が多かった。 しか

し, ここ20年程の方法論的進歩と前述の計算機事情の改善にともない, 実験的情報を用いる

ことなく分子の性質を算出する非経験的分子軌道法が一般化した。 例えば, H20分子のよう

な単純な分子では, 非経験的分子軌道法に基づいて算出された分子構造は実験値と同等のも

のである と考えられる程である。 現在の分子軌道法計算の対象は, 励起状態分子や生体内反

応に関与する複雑な構造を持った分子, 高配位錯体, 反応の途中で出現する中間体や遷移状

態へと広がっている。 遷移状態は通常の状態とは異なり, 反応座標方向にはエネルギー極大

に対応しているので, 実験的に明確な構造を把握して研究するこ とが極めて困難であり, 理

論的手法による解明が期待される。 。。

非経験的分子軌道法計算を行う ことにより, 分子の最安定構造だけでなく , 各構造パラメー

ターを多様に変化させた点での状態を知ることができる。 また, それらの各点で振動解析計

算を行う ことで分子構造の性格を決定できる。 分子を構成する各原子に働く力がゼロになる

ように対象分子の構造を変化させることで, 実験によることなく分子構造を理論的に最適化

する。 このようにして得られた最適構造がポテンシャルエネルギー曲面上でどのような性格

を持っているのかを明らかにするためには振動解析計算が必須である。 算出された基準振動

数が全て実数ならば最適構造はエネルギー極小に対応し, 一つだけ虚数ならば, 何らかの反

応の遷移状態に対応していることが分かる。 この際, エネルギー極小構造ならば各基準振動

を詳細に検討することにより, 化学反応の開始がどのような原子変位によって引き起こされ

るかを知るこ とができる。 遷移状態での虚数振動の方向を調べるこ とにより, 化学反応がど

の方向へ向かっているのかを予測できる。 この場合, 得られた遷移構造が問題とする化学反

応に適切に対応したものかどうかを知る手掛かりと しても重要である。

以上のように, 非経験的分子軌道法計算に基づいて得られた分子構造や分子振動を詳細に

検討することは, 化学反応などを研究する上で最も基本的なことであるが, かつてのように

原子数個以内からなる単純な分子系ではなく , より複雑な系が対象になって く ると, 計算か

ら得られた数値をながめることだけでは, 構造や振動のイメ ージをつかむこ とが難しい場合

が多い。 数値に従ってグラフ用紙等に描いてみることが, ある程度は有効なこともある。 し

かし, 奥行きがうまく表現できないこと, 数原子以上になると各原子の図が重なるため全体

の状況把握が困難になる場合が多いことなどの問題点がある。 さらに, 分子を様々な方向 ・

角度から検討するたびに分子図を描き直さねばならないので非常に不便である。 そこで, 計

算によって得られた基準振動モードを分子構造とと もにスクリーン上にリアルタイムで表示

するソフ トウェアがあることが望ましい。 分子構造表示プログラムと しては現在まで色々な



く点で置き換えるなどの工夫をすることで, ベ

ク トル的な表示をするこ と もできるが, やはり

便宜上のものであるため使用しにく い。

このような困難を本質的に回避するために,

我々は非経験的分子軌道法計算の結果をそのま

ま入力と して使用し, 振動ベク トルを分子構造

とと もにリアルタイムで表示するプログラムを

開発した(3)。 この際, 化学系研究室で普及 して

いることや図形処理能力に長けているこ とを考

慮して, Apple社のMacintosh用のソフ トウェ

アとするこ とにした。 さ らに, フ リーウェ アと

して このプログラムを公開した。
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ものが発表されている。 そのなかで, 分子軌道法計算の手助けと して最も有用なものは

Molecular Editor(2) で あ ろ う 。 そ の他の プ ロ グ ラ ムの多 く は色 々な機能 を持 ち , そ れな り に

有用な面もあるが, 入力が複雑であるこ となどから, ルーチンワーク的に使用するには難が

あると思われる。 また√最大の欠点は, 分子振動を表示する機能を持かないこ とである。

M olecular Editor を使用す る 際 には , 図 1 に示す よ う に , 振 動 ベ ク ト ルの先 端 を 原子 で な

図 1 Molecular Editor を用いて描いた分

子振動の様子。●は振動ベク トルの先

端を表し, 黒線は振動ベク トルを表す。

3。 ソフ トウェア設計上の指針 <

今回のプログラム開発にあたっては, 以下に述べるようないくつかの基本的指針をたてて,

それに沿ったコーディ ングを行った。第一は, 大型計算機やDOS上のFORTRAN プログ

ラムにおける基本的な操作の流れが初めから終りへと一方向へ流れるのに対して, このプロ

2。 このソフ トウェアに要求される条件 十

今回の分子振動表示用ソフ トウェアの開発において必須と した条件は, 主に以下のような

ものである。 第一に, 入力データが単純明解であることである。既存の分子構造表示プログ

ラムでは, 特殊な形式で入力しなければならない場合が多く , このため入力データを作成す

る面倒があった。 本プログラムではワークステーショ ン等, 他のコ ンピュータ との互換性が

容易であるよう注意を払った。 また, フ リーフォーマッ トのテキストデータを基本的入力デー

タ と し, 入力すべきパラメ ーターは元素記号と X, Y, Z直交座標と した。 特殊な分子内座

標を扱いたい場合は, それをX, Y, Z直交座標に変換する補助ルーチンで対処するこ とに

した。 第二に, 操作が容易なこ とである。 特に, 大型計算機用に開発されたプログラムでは,

キーボード人力で分子回転等の数値を入力せねばならないことが多く , 余分な操作を修得す

る努力が必要とされた。 今回のプログラムでは, Macintoshのマウス操作等のGUI を最大

限利用することで, ユーザーが振動解析計算結果の化学的考察のみに集中できるよう配慮し

た。 第三に, 振動解析計算の表示や分子回転を目的と七ているので計算精度が嵩く計算が速

いこ とである。 この目的のため, 数値計算用プログ ラ ム言語 と して信頼性の高い

FORTRAN を用い, 数値演算コプ ロセッサーを使用するようにした(4)。 FORTRAN では扱

いに くいメモリー管理部分だけをCを用いてコーディ ングした(5)。



(b) 無限ループ的な操作の流れ
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4. MOLCATの概要

MOLCATは, (1b面,tiO計算で得られた分子構造を棒と球モデルで, 振動モー ドを矢印で

図示する。 分子構造のみの表示も可能である。 経験的計算はもちろんのこと, X線構造解析

などを用いた実験結果もまた分子内の各原子のX, Y, Z座標を入力するこ とによって図示

するこ とができる。 また, 附属の変換プログラム 「Z変換」 を用いれば, 分子内座標を扱う

こともで きる。 特に, 分子軌道法計算プログラムGaussianシリーズ(6)の出力結果について

は, 付属の変換プログラム「VibAna1」でMOLCATの振動モード表示用データを, 「Moled」

で構造表示用データを取 り出して簡単に計算結果を図示することができる。 通常の入力デー

タの例を図2に示す。

原子については, 元素記号, X座標, Y座標, Z座標の順にそれぞれを 1個以上の空白で

区切りながら一行で指定す。る。 振動ベク トルの場合には, 元素記号の代わりに表現する振動

ベク トルの始点となる原子の番号を入力し, ベク トルの座標は矢印の先端の位置座標である

(原子の座標) 十 (振動による原子の変位の座標) で与える。現在このプログラムでは振動

グラムでは, 無限ループを基本的構造と したことである。 プログラムはあたかもオペレーティ

ングシステムのように常に入力待ちの状態にあり, 利用者の命令に従って動作するので, ユー

ザーの要求に柔軟に対応するプログラムを作成できる。 第二に, 図形の基本単位は, 円, 鏃

形, 結合を表す長方形および直線と して, これらを作成するサブルーチンを考えた。サブルー

チンには, これら基本図形の位置, 大きさおよび方向を表すパラメ ーターを与える。 それに

従って, 基本図形が目的の位置に目的どおりに指定できる。 図形を単純な構成要素の組み合

わせと して表現するこ とにより, 図形処理を専門と した他のプログラムとの図形の相互利用

を可能と している。 例えば, 鏃の色だけを強調したい場合に, 他の専門プログラムでそれを

行う ことが容易となる。 第三に, 利用者が分子振動等の考察のみに集中できるようにするた

め, 分子の画面表示はできるだけ滑らかに行われるこ とが望まれた。 コンピューターのハー

ドウェアの高速化によ り, 解決される問題と考えること もできるが, ここではゲームプログ

ラムの作成などで利用される仮想的なスクリーン (オフスクリーン) をメモリー上に定義し

て, 全描画操作をオフスク リーンに対して行い, 操作終了後にディスプレー上に転送する手

法を用いることにした。 第四に, Macintosh上でのプログラ ミ ングであるこ とを考慮 して,

システム 7に対応かつ互換性ガイ ドラインに準拠するよう注意を払った。

(a) 一方向的な操作の流れ
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図2 P(OH)3C, H8の振動モー ドの入力データの例

ベク トルと原子をあわせて100個まで扱える。 データの入力はテキス ト形式のファ イルから

行えるだけではな く , ワープロや通信ソフ ト上に表示されているテキス トデータのコピーを

ペース トするこ とによっても行える。 図示した分子図は回転させたり, 拡大, 縮小した りで

き, 視角, 原子球の大きさを変えてPICT形式でファイルに保存したり, コピーした りする

ことができる。 また, 分子図上で原子を指定するこ とにより, 原子間距離, 結合角, 二面角

を計算するこ とができる。 表示された原子の結合状態や座標, 視角, 大きさをテキス トデー

タ と して保存できる。 このデータを編集すること も可能である。

MOLCATの操作はマウスやMacintoshの通常のコマン ドキー操作で簡単に行う こ とが

できる。 例えば, 視角を変える場合には, 「設定」 メ ニューから 「視角」 を選び, 現れたダ

イアログボックスに視角を入力し, 「はい」 ボタ ンをマウスでク リ ックする。 原子間に結合

をつ く るには, 結合したい原子をクリ ッ ク して, 「結合」 メニューから 「結合をつ く る」 を

選ぶか, ”Command” キーと ”B” キーしを同時に押ナ と選んだ順に原子を結合 してい く 。

座標軸まわりの回転はメニューを使わず, 位置指示器のプローブをマウスで移動するこ とに

よって指示する。 フ ァイル操作や編集操作以外は操作を取り消すことが可能である。 実際に

MOLCAT を Macintosh上で動作させた と きの様子 を図 3 に示す。 扱 っ ている分子は

P(OH)3C4H8である。 画面上部に7個のメニューが示されている。右手の長方形と環が分子

を回転させるときの角度を指定するための回転指示器である6 カラーディスプレイ上では,

長方形は緑色, 環は青色である。
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メ ニ ュ ー 項 目 操 作 内 容 キー

ア ッ プル MOLCAT について MOLCATのロゴを表示する

フ ァ イル 開く

絵を保存

座標を保存

振動した座標を保存

終了

ファイルを開きデータ を読み込む

表示されている分子図を PICT形式で保存する

表示されている分子図の数値データを保存する

振動方向に原子を動かした座標を保存する

終了条件を発生する

O

S

Q

編集 取り消し

コ ピー

ペース ト

直前の操作を取り消す (再実行も可能)

表示されている分子図をク リ ップボー ドに移す

ク リ ップボー ドのデータ を読み込む

Z

C

V

設定 原子半径

分子半径

視角″

原子の半径の倍率を変更する

分子全体の大きさを変更する

視角を設定し, 立体感をつける

B

D

結合 結合をつ く る

結合を切る

官能基を結合する

指定された原子を指定された順に結合する

指定された原子間の結合を順に切断する

水素水素間以外の1.6Å以下の原子間を結合する

測定 原子間距離

結合角

二面角

指定された 2原子間の距離を計算する

指定された 3原子間の角度を計算する

指定された 4原子間の二面角を計算する

移動 X 軸にあわせる

XY 平面にあわせる

ベク トルを反転する

指定された 2原子がX 軸上に来るように移動する

指定された3原子がXY 平面上に来るように移動する

振動ベク トルの向きを反転する

マ ウス

操作

回転指示器

原子選択

X, Y , Z軸周りの回転操作

原子の強調表示と, 番号の表示

表1 MOLCAT で可能な操作
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| | |
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図 3 PowerBook170上で MOLCAT を動作させたと きの画面のハー ドコ ピー
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表2 分子を定義する座標データ

役割

総原子数

原子番号

各原子の描画用空間座標

各原子の実際の空間座標 (保存用)

各原子の描画用半径

各原子の実際の半径

結合数

結合の相手の番号

各原子の描画順序

原子の色

型

4バイ ト整数

4バイ ト整数

倍精度実数

倍精度実数

倍精度実数

倍精度実数

2バイ ト整数

2バイ ト整数

2バイ ト整数

4バイ ト整数

5. MOLCATのプログラム構成

5. 1. 変数の宣言

分子の描画のためには, 分子内の全原子数, 原子番号, 原子の空間座標, 原子半径, 各原

子の結合数, = それぞれの結合の相手を表す結合表のデータが必要である。 これ以外に,

MOLCATでは, 描画順序, 原子の色もデータ と している。 また, 奥行き感を出すために視

角をO度以外に指定した場合には, 原子の空間座標と原子半径が変換されるので, もとの座

標や半径を保存する必要がある。

MOLCAT内で分子のデータ と して定義されている変数を以下に示す。
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変数名

NATOMS

NZ(100)

X (100) , Y (100) , Z(100)

XO(100) , YO(100) , ZO(100)

RATOM(100)

RO(100)

IB(100)

IBOND(10, 100)

NUM(100)

ICATOM(100)

変数名

iSet

oldMenu

IV AR 1, 1V AR 2

X M AX , X M IN , Y M A X , Y M IN

5。2. 主ルーチン

主ルーチンのフローチャー トを図4に示す。 最初のルーチ ン SystemCheckはシステムの

バージョ ンの確認, コプロセッサの有無の確認, 32bitQuickDrawの存在の有無を確認して

いる。 これらの確認はToolbox関数Gestalt(7) を用いて行う。 各状態について不適切な部分

役割

再実行のためのインデックス

最後に選択されたメニュー

最後の原子半径, 視角, 回転角

最後の分子描画領域

メ ニュー選択および分子の回転操作の前には描画用変数に実際の空間座標や半径を代入し,

操作後の再描画直前に設定された視角に基づいて立体感を出すように描画用変数を操作して

計算している。 逆に, フ ァイルを開いた り, ペース ト操作等で座標を読み込む場合には, 描

画用変数に読み込んだ後, 実際の変数に値を格納している。

Macintoshでは操作の安全性を保証するために操作の取消が可能でなければならない。

このために, 共通ブロック undoを用意し, 以下の変数を用意した。

表3 共通ブロック undoの内容

型

2バイ ト整数

4バイ ト整数

2バイ ト整数

倍精度実数
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があればアラー トを表示し, ユーザーの選択にしたがってプログラムを続行または終了する。

次のEventslnitで各アップルイベントに対する操作を定義したアップルイベン トパン ドラ

をと りつける。 MenuBarlnitではメ ニューを構築する。 ウィ ン ドウの初期化はToolbox関

数 NewCWindow を 中心 とす る ルーチ ン群で , デ ィ ス プ レイ の大 き さ に基づ いた

PlainDBoxタイプのウィ ン ドウを作成する。 ウィ ン ドウの大きさから, 分子図を描 く メ モ

リー上の描画ポート (以下オフスクリーンと呼ぶ) の大きさを決め, MakeGWorldでオフ

スク リーンを作成する。

パラメ ーター, 座標の初期化では分子データにOを代入する。 スクラ ッチフ ァイルと して

装置番号31, 32にFORM= ’unformatted’のフ ァイル, 12に ’formatted’のフ ァイルを割

り当てる。 ’unformatted’フ ァイルは結合データや座標のデータを取消操作にそなえて保存

するのに用いる。 ’formatted’フ ァイルは実数, 整数, 文字が入り交じったデータ を画面出

力する際に書式を整えるのに用いる。

次の部分はループ構造を持っていて , ループ内で共通ブロ ッ ク globalsの論理型変数

a11Doneが .trueに なるまで無限に動き続ける。 Toolbox関数WaitNextEventを用い, 定

期的にアプリケーショ ンに対する命令が出されていないかを確認する。 このような命令をイ

ベン トという。 このアプリケーショ ンで扱うイベン トは, フ ァイ ンダーから送られるアプリ

ケーショ ンに対する命令であるコア ・アップルイベント, マウスボタンの押し下げ (マウス

ダウンイベント) , キーの押し下げ (キーダウンイベント) , キーを押し続けること (オート

キーイペン ト) , ウィ ン ドウやアプリケーショ ンの切り替え等で生じる画面書き換えの命令

(アップデートイベント) である。 これらイベントの種類に応じてプログラムの流れを分岐

させ る。 イ

アップルイベン トが実行された場合, Toolbox関数 AEProcessAppleEvenを用い, その

アップルイベン トがコア ・アップルイベン トのどれかを判断し, 適切なアップルイベン トハ

描画環境の設定

図4 主プログラムの各初期化ルーチ ン群とイベン トループ
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ンドラの実行を行う。 そのイ

ベ ン トがアプ リ ケーシ ョ ンの

開始 (OpenApplication) で

あれば, フ ァイル選択のダイ

アログボックスを表示し, 書

類の開示 (OpenDocunlent)

であれば, その書類の名前を

調べて OPEN文を実行する。

これら二つの場合では書類を

正常に装置番号15番に割り当

てるこ とがで きれば, データ

の読み込みと分子の描画が行

われる。 アプ リケーシ ョ ンの

終了 (QuitApplication) で

あればa11Doneを .trueに し

てループを脱出する。

々ウスダウンイペン トの場

合, 図 5のフローチャー トに

示したよう な処理が行われ

る。 マウスボタ ンが押された

場所の位置座標を示す変数

event.what を Toolboχ関数

FindWindow に渡 し , 座標

と ウィ ン ド ウの位置関係を

示す値 mouselocを得 る。

mouselocが inSyswindow ,

すなわち, マウスボタ ンが押

された場所がMOLCATのウィ ン ドウやメニューバー以外である場合には, Toolbox関数

SystemClickを呼び出し, 後の処理をフ ァインダーに任せる。 inMenuBarである場合, す

なわちメニューバーでマウスボタ ンが押された場合にはToolbox関数MenuSelectを呼び出

しどの項目が選ばれたかを調べ, その結果を4バイ ト整数whereに返す。 原子の空間座標,

半径 X0 , Y0 , Z0 , ROを描画用座標X, Y, Z, RATOM に代入する。 項目ごとの操作を

決めているルーチ ンMenusにwhereを渡 し, Menusで選ばれた項目を実行する。 mouseloc

がinContentすなわちウィ ンドウ内である場合には, 現在最前面にあるウィ ン ドウのポイン

タ p_ activeWindowを調べ, それがマウスボタ ンの押し下げにより選択されたウィ ン ドウ

と一致しているかを調べる。 一致 していない場合にはToolbOx 関数 SelectWindow を用い

て選択されたウィ ン ドウを最前面に持って く る。 次にポートの設定を行う。 描画を行う場合

には次のような一連のToolbox関数を呼び出す。

図5 マウスの位置の確認と処理
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CAL L Get POr t ( Ol dPOr t )

CALL Set POr t ( VAL 4 ( neWPOr t ) )

! 描画操作
CALL Set POr t [ VIA]:j4 ( 0 1dPOr t ) )

GetPortは, それまで利用していたポー トのポイ ンタを 4バイ ト整数oldPortに格納する。

次のSetPortは, これから描画するポー トを描画可能にする。 newPort と しては, ウィ ン

ドウのポインタを用いればよい。描画操作終了後, 最初に保存しておいたoldPortにポート

を戻す。 ポー ト設定後, マウスの座標をToolboxルーチン Globa1ToLoca1で画面の座標か

らポー トの座標に変換する。 次に, マウスが押された位置mousePtがウィ ン ドウの分子図

の領域で押されたかどうかをToolbox関数PtlnRectで判断する。 分子図の領域で押された

場合には, それが, 原子を選択しているかどうかを確認するために, ルーチ ンXYVALUE

で選択された原子を探す。 それ以外の場合には, 回転の指定が行われているかを確認し, 指

定されている場合には原子座標を描画座標に代入し, 描画座標をROTDRAW で回転したの

ち描画座標を原子座標に再格納する。 立体感 をつ ける ために描画座標 を ルーチ ン

VIEWDEFで変換する。 いずれの場合についてもルーチンREDRAW で分子図を再描画し,

回転指示器を初期化したのちポー トを戻す。 最後にルーチンMenuAdjustでメ ニューを最

適化する。

キーダウンイペン ト, オー トキーイペン トの場合, 図6aのフローチャー トに示 したよう

な処理が行われる。 入力されたキーの種類を確認し, コマン ドキーが押されているかを確認

する。 コマ ン ドキーが押されている場合には, Toolbox関数MenuKeyを呼び出し, メニュー

のどの項 目が選ばれたかを調べ, その結果を 4バイ ト整数 whereに返す。 あ との操作はマ

ウスボタ ンが押された場合と同じで, 選ばれたメニューがルーチンMenu内で実行される。

アップデー トイベン トの場合, 図6bのフローチャー トに示したような処理が行われる。

b ウィ ン ドウ内の再描画

図6 メ ニューの捜索と処理, ウィ ン ドウ内の再描画, 座標の処理と分子の描画

a メニューの捜索と処理



163分子振動表示プログラムMOLCAT の開発

アップデー トの決まった手順に従い, オフスク リーンに保存されている分子図をウィ ン ドウ

に転送し, 回転指示器を再描画する。

図7 ルーチ ン Menusの構成

5。3. データの読み込み

Macintoshのプログラムでは, ユーザーが指定する限りデータの読み込みが何度で も繰

り返される。 MOLCATでは 「フ ァイル」 メ ニューから 「開く 」 が選ばれた場合, 「編集」

メニューから 「ペース ト」 が選ばれた場合, フ ァ イ ンダーで出力フ ァ イルが開かれた場合

(OpenDocunlentイベン トが送られた場合) データの読み込みが行われる。 これらのデータ

の読み込みとそれに続 く一連の操作を図6cに示す。 データ読み込みルーチンOpenCodは描

画に関するすべての値をOにしてからデータを読み込み, フ ァイルの入力形式についての情

報を実引数IE に返す。 IE= Oならば, 図 1のようなフ リーフ ォーマ ッ トのテキス トデータ

であるし, IE= 1ならば, MOLCATの出力座標データである。 ルーチンSETHILITE(O) で

選択された原子が存在しないようにしたのち, 読み込んだ座標データは保存用の変数に代入

され, IEの情報にしたがって描画ルーチンが選択実行される。 IE= 1の場合にはデータ内で

視角が設定されているので, 視角を計算するルーチンVIEWDEF を実行 してからルーチン

REDRAW を実行する。 最後に, ルーチ ンMenuArrow と MenuAdjustを用いてメ ニュー

を最適化する。 MenuArrowは振動ベク トルがデータ内に存在しない場合に, 振動に関する

メニューが選択できないようにするルーチンである。 これはデータの読み込みの直後のみに

行われる。 MenuAdjustは, MOLCATがなんらかの処理を行うたびに呼び出される (図7)。

このルーチンは, 原子の数NATOMSを調べて, 0である場合には 「フ ァイル」 メ ニューの



分子を描く領域
を決めなおす。

5. 4. 描画方法

5. 4. 1. DRAW , REDRAW

リレーチ ンDRAW, REDRAW は描画環境を整え, ルーチンbonddrawを呼び, 画面に分

子の図を描 く 。 DRAW はフ リーフ ォーマ ッ トデータの読み込みを行った後の描画時に利用

され, その他の場合はREDRAW が呼ばれる。 DRAW と REDRAW の違いは, DRAW が

ルーチ ン WINDOW を呼ぶのに対 し , REDRAW はWINDOW 2 を呼ぶこ とで あ る。

DRAW , WINDOW, WINDOW2のフローチャー トを図8のa, b, cにそれぞれ示す。

DRAWの最初のルーチン, FINDMAXXY は, 振動ベク トルの先を除 く原子のXY 座標

の最大, 最小値を求め, XMAX, YMAX, XMIN, YMIN に格納する。 これらの変数はルー

チンSETXYMAX の中に保存される。 次にルーチンSORTが呼ばれる。 原子および結合の

描画は奥から手前に向かって, すなわち Z座標の小さいものから大きいものに向かって描か

ねばならないので, SORTは原子を描画する順番に原子の番号を配列NUM に格納する。例

えば, 2番, 3番, 1番の順にZ座標が大きくなってい く 3原子分子が存在した場合, NUM
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「開く 」 と 「編集」 メニューの 「ペース ト」 以外のメニュー項目が選択できないようにする。

そうでない場合には, 画面上で選択されている原子の数に応じて, 「測定」 メ ニューや 「移

動」 メニューの項目を選択可能にしたり不可能にしたりする。 例えば, 2個の原子が選択さ

れている場合には 「測定」 メ ニューでは 「原子間距離」 の項目のみを選択可能に, 「移動」

メニューでは 「X軸にあわせる」 「XY平面にあわせる」 の項目のうち, 「X軸にあわせる」

を選択可能にする。

図8 サブルーチ ン DRAW と DRAW の中の WINDOW , WINDOW2の構成

a DRAw b W工NDOW
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・ ○

それぞれの値を SETXYMAX に保存 し, XSCALE= XMAX-XMIN, YSCALE= YMAX-

YMIN をWINDOW に保存する。 WINDOW2は, これら XSCALE, YSCALE を利用し,

SCALE を変えることな く分子図が描画ポー トの中心にく るように中心を平行移動 して再描

画する。 これは, 原点付近に分子の中心が存在しないので回転操作を行ったのちに座標が大

きく変わって しまう ような場合に図がポートの外に出てしまうのを避けるためである。

スケールを決めたのち, ウィ ン ドウ構造体の要素windowRefConに保存 してあるオフス

ク リーンのポインタを Toolbox関数GetWRefConで得る。 描画する領域の大きさ をルーチ

ンBoundsRectで決定する。 Toolbox関数GetGWorldで古いポー ト を保存 したのち ,

0penWorldBits(8)でオフスク リーンのメモリー位置をロック し, これをポー トに設定, 初期

化する。 後述するbondatomで分子を描画し, CloseWorldBits(8) で メモ リーの位置のロ ッ

クを解除し, CopyWorldBits(8)でオフスクリーンからウィ ン ドウにビッ トマ ップを転送す

る 。 OpenW orldBits, CloseW orldBitsお よ び CopyW orldBitsは C で記述 した 。

5. 4. 2. bondatom

bondatomは, 座標を元にして, あらかじめ指定されたポー トに分子の図を描 く ルーチ ン

である。 bondatomのフローチャー トを図10に示す。

bondatomはNUM で指定された番号順に原子を示す円および鏃, 結合を描 く 。 1番目の

描画についてみる。 1番目の原子番号を NUM(I) から得て, JNUM とする。 配列 IHILITE

は, マウスで現在選択されている原子の番号を保存していて, そのO番目の要素IHILITE(O)

は選択されている原子の個数を示 している。 IHILITE にJNUM に一致する ものがあれば,

原子を強調するために線を太ぐする。 Toolbox関数PenSize(VAL2(4) , VAL2(4) ) でペン

幅を水平方向に4ビクセル, 垂直方向に4ビクセルと指定する。 次に, 描画しよう と している

ものが原子なのか矢印なのかを知るために, 原子番号NZ(JNUM)が100以下であるかどう

かを調べる。 100以下の場合は原子であるので, ルーチ ンCIRCLE にX, Y 座標 と半径Rを

渡して円を描 く 。 次に, 結合を描 く 。 IB(JNUM ) にこの原子の結合数 (振動ベク トルも結

合と数える) が格納されているので結合の相手を示す IBOND(K,JNUM) を K= 1̃ IB

(JNUM) まで検索する。 K番目の結合相手の番号をKFIN とする。 すべての描画は奥から

手前に向かって行う という原則に基づき, JNUM 番目の原子のZ座標 Z(JNUM) と KFIN

番目のZ座標を比較し, Z(KFIN)≧Z(JNUM) /が成立する, すなわち, KFIN番目の原子ま

たは矢印が手前にあるときだけ結合の描画を行う 。 描画を行う場合にはKFIN の原子番号

NZ(KFIN) を調べ, これが100以下の場合はbonddrawを呼び出し, そうでない場合には矢

-

yMI N = GyORG - 5 . 0D- 1 tXJUDGE /w XyRat

5 . 0D- 11yJUDGE

水平方向いっぱいにとる場合には,

XMAX = GXORG 十 5 . 0D- 1tXJUDGE

XMI N = GXORG - 5 . 0D- 1tXJUDGE

yMAX = GyORG + 5 . 0D- 1tXJUDGE/w xyRatio



分子振動表示プログラムMOLCATの開発 167

印であるので ARLINE を呼び出

す。 一方, NZ(JNUM) が100よ

り大 きい場合は矢印で あ るの

で, JFIN= IBOND(1,JNUM) と

し , 矢印の頭 を描 く ルーチ ン

ARROW を呼び出す。 ARROW

は引数として与えられたX(JFIN),

Y(JFIN) , X(JNUM) , Y(JNUM)

を利用して矢印の向きを決め, 描

く 。 原子のときと同じよう に, Z

(JFIN) , と Z(JNUM) を比較し,

鏃を結ぶ線である ARLINE を呼

び出す。 最後に DrawNum を呼

び出し, IHILITE の選択されてい

る原子の番号を表示する。

5. 4. 3. CIRCLE

ルー・チ ンCIRCLE は与え られ

た X, Y 座標に半径 R の円を描

く 。 フローチャー トを図11aに示

す。 X, Y 座標を関数 IXCTOB,

IYCTOB を用いて ウィ ン ド ウ,

またはオフス ク リ ーンのビクセル

単位の座標系に変換する。描画空

間が左w.1eft, 右 w.right, 上w.

top, 下 w.bottom ビクセルの長

方形であると し, 描画座標のX,

Y の最大 , 最小値を XMAX ,

XMIN, YMAX, YMIN とすると, X座標の変換値 IXCTOBは,

RAT工○ = DBLE (w. ri ght - w. 1eft ) / (XMAX - XM工N)

。工XCTOB = /N工NT( (X - XM工N) ゛RAT工○ ) 十 W. 1eft

Y座標の変換値IYCTOBは, ’

RAT I O ° DBL E ( W . t Op - W . bt)t t Om) / ( ¥ MAX - ぬ II N )

工yCTOB = NI NT( (y - yM工N) ゛RATI O ) 十 w. bOttOm

である。 これらの値から, 円に外接する長方形 elpを決定する。 Toolbox関数PaintOva1

(elp) で, ICATOM で̀指定した色で塗りつぶした円を描いたのち, FrameOva1(elp) で黒い

輪郭線を描く 。 十

5. 4. 4. bonddraw

ルーチンbonddrawのフローチャー トを図11bに示す。 bonddrawは指定された原子の間

に結合を描く 。結合はKINT番目の原子からKFIN番目の原子に向かって引かれる。最初に

図10 描画サブルーチ ン bondatom の構成



BNORM ←

凱 TOMI N? ●- RATOM呻 N? ) - 3 . 0D- 2

RATOMItI N← RATOM{ KFI N} - 3 . 0D- 2

XVEC TVEC , 0 . 0DO
-

χ 、 yes

xvEc← x( KFI N) -x( KI NT)

TvEc← y(KFI N) -y( KI NT)

zvEc← zI KFI N ) - z fKI N’r )
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入 口 結合の向きを与えるベ

ク ト ル Ol Oバ XVEC,

YVEC, ZVEC) を計算

する。 次に, 結合の始点

と終点になる原子の半径

をそれぞれ RATOMINT

と RATOMFIN に代入

する。 RATOM の実際

の値よりも0.03人相当だ

け小さ くするこ とで描画

する結合が長く な り, 描

画時に結合が原子から離

れてしまうのを避けるこ

とができる。 次に, XY

平面に投影したときの結

合の長さ BNORM を決

定する。 RNORM は引

数X, Y , Zの二乗和を

与える文関数である。

BNORM が0.02Å柑当

以下の場合には結合は描

かない。次に原子を球と,

結合を線と考えたときの

交点を求める。 始点側の

原子は奥にあるため描画

時に球と線の交点の位置

から結合を描画する必要

NO

XB← -BI!ACtOR●TVI C/B・ ORM

yB← BFACTORtXVEC/BNORM

BFACrl̀OR← 6 . 0D- 2

I ToP7 ← l yc!roB{ wl l , ByI N!r+ yB

I BtMxI← I xcToBI(wI N. BxFII N十IxB

I BI My ← l ycToB(wI N, ByFI N+yB
I RI /Tx ← I B r゙MIx- I Dx

I R:I Ty ← I B¶rMy- I Dy

xLRt xI ← I r゙oPIχ- I Dχ

I DX← I XCtOB【WI ・ I XB゛2 . 0DO】
-I XCTOB(WI Nf0 . 0DO)

I Dy← l yC’I ÒB(WI NfyB゛2 . 0DO)
一一l yCTOB(WI N, 0 . 0DO)

ByFI N ← y

a cI RcLE

. 0DO ≦

ByI NT← y(KI NT) +yvEc

BxFI N← x(xI N’r) -xvEc

BxI 罰! ← x{ Kl la }

PenSi ze

出 口 b bonddraw

があるのに対し, 終点側の原子は手前にあって交点の位置が見えないので描画時に結合を球

の縁まで描画すればよい。 ベク トル0102の長さを1と した と き, それぞれの原子の中心か

ら交点までの長さ O1P1, 02P2はFINT, FFINで与えられる。 ここでSQR は引数X の二乗

を与える文関数である○ ㎜ ㎜

FINT, FFINの和が1以上の場合には結合を描 くべ き部分よ り も描かない部分の方が大

きく なるので結合を描画する必要がない。 1未満の場合についてのみ結合の始点と終点の

XY座標を計算し, BXINT, BYINT, BXFIN, BYFIN とする。

次に結合を太くするために, 結合の中心線からの幅 BFACTOR を0.06Åにする。 結合線

の法線ベク トル (XB, YB) を決め, ポート上でのビクセル単位のベク トル (IDX, IDY) を

計算する。 これらの値を用いて結合がつ く る矩形の頂点の座標ITOPX, ITOPY, IBTMX,

IBTMY, IRITX, IRITY, ILFTX, ILFTY を計算する。 これらのデータを元にして結合を

描 く 。 結合の始点を中心とする半径BFACTOR の円をルーチンCIRCLE を呼び出して描く。

図11 描画サブルーチ ン CIRCLE と bonddraw



次に, ルーチ ンDrawBondを呼び出して結合の長方形を描く。
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5。5 描画 し た分子 に対 す る操作

描画した分子に対して, メ ニューに登録されている原子半径の変更, 分子半径の変更, 視

角の設定, 結合の編集, 結合長などの幾何学的数値の計算, 分子の移動の各操作と, 回転指

示器を使用 して回転操作を行う こ とがで きる。 ここでは, これらの操作の一部について説明

する。

5. 5. 1. 原子の選択

結合を編集したり, 原子間の幾何学的情報を得たり, ある結合を x 軸に合わせるな どの

移動操作を行ったりするためにはどの原子について操作を行うかを指定する必要がある。 図

2に現れるルーチ ンXYvALUE はどの原子をマウスで選択 したのかを調べるルーチ ンであ

る。 フローチ ャー トを図13aに示す。 関数BITTOxC, BITTOYCは関数IxCTOB, IYCTOB

の逆関数であり, マウスのウィ ンドウ上での座標mOINT(IPOINT.h= Ix, IPOINT.v= IY)

に対応する x, Y座標 (xC,YC) を次式で計算して与える。 X座標については

RATI O = ( XMAX - XMI N) / (w. ri ght - w. 1eft )

XC = XM工N 十 DBLE ( 工X - w. 1eft ) ゛RATI O

Y座標については

RAT工○ ゜ (yMAX - yM工N) / (w. tgp - w. bottom)
yC ゛ yMAX 十 DBL E ( 工y - w . t op ) ゛ RAT工○

ここで使用 した変数は, 関数IxCTOB, IYCTOBと同じである。 次に各原子とこの座標の

位置関係について調べる。 ある原子が選択されているとは, その原子がつ く る円の領域内に

座標 (xC,Y(7) が含まれていることを意味する。 すなわち, 座標 (xC,YC) とその原子の

01(×(KINT), Y(KINT), Z(KINT))

図12 原子間の結合

02(〉((KFIN), Y(KFIN), Z(KFIN)}
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手前から NATOMS個の

原子について調べていく 。

RDEF は距離の二乗 を

与える文関数で, 距離と

半径を比較するかわりに
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元素記号原子番号 IBOND

a xYvALuE

図13 ルーチ ン XYVALUE, SETHILI TE 々GETHILITE の構造

表4 P(OH)3C4H8の結合表
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おのおのの二乗について比較し, も し条件が満たされれば選択された原子番号NHIT にJを

代入し, ループを脱出する。 条件を満たす原子が存在しない場合は選択された原子は存在し

ないので, NHITにOを代入する。 次のルーチンSETHILITEは選択された原子の番号を選

択している順に保存している配列IHILITE にNHITを保存する。 NHITがOのときは, 配列

IHILITEの要素をすべてOにする。 SETHILITEのフローチャー トを図13bに示す。 IHILITE

はO番から始まる配列で, 0番目の要素は重複を含む選択されている原子の個数であ り, そ

の他の要素は1番から選択された順に原子の番号を保存している。 NHITが (j のと きはルー

チンCLEARLINEが配列IHILITEの要素をすべてOにし, その他の場合にはIHILITE(O) の

数を 1増やし, 配列の最後尾にNHITを付け加える。

5. 5. 2. 結合の編集

各原子にいくつの結合が存在するかは配列 IBに, 原子と原子の間の結合がどこに存在す

るかは二次元配列IBONDに格納されている。 例として, P(OH)3C,迅 のMOLCAT上での

結合のデータの様子を表4に示す。

これらの結合についての情報を変更するこ とを 「結合を

編集する」 と呼ぶこ とにする。 MOLCAT には選択 した順

に 「結合をつ く る」, 選択した順に 「結合を切る」, 選択と

は無関係に原子間距離の情報等から結合をつ く る 「官能基

を結合する」 の3種類の結合編集のメニュ ーがある。 これ

らの中から 「結合をつ く る」 について説明する。

結合をつ く るルーチン readbondのフ ローチ ャー ト を

図14に示す。 readbondは配列 IHILITE の要素を参照 しな

が ら結合 を付け加えてい く ルーチ ンで あ る 。 最初に

NUMHIT にOを代入し, ルーチ ン GETHILITE に渡す。

GETHILITEは図13cのフローチャー ト に示すよう に, 配

列IHILITEのNHIT (実引数名NUMHIT) 番目の要素を

参照し, NHITにその要素を返す。今回はNHITが0であ

るので選択されている原子の数IHILITE(O) がNUMHIT

に返る。 結合編集操作の取り消しを可能にするために, い

ままでの結合についてのデータ をスク ラ ッチフ ァ イルに

保存するルーチ ン BackupBondを実行す る 。 1を 1̃

NUMHIT-1番目まで変化させ, NI = IHILITE(I ) 番の原子

とN2= IHILITE(I+ 1) 番の原子との間に結合をつ く る。

GETHILITE を用いてN1, N2を取 り出した後, それぞれ

の結合数が10になっていないかを調べる。 10である場合に

はこれ以上結合を新たにつ く るこ とはで きないので何もせ

ず, I十1, I+ 2番目の要素に対す る操作に移る。 次に,

N1, N2間に結合が既に存在七ないか確かめるために

IBOND(J,N1) を J= 1̃ IB(N1) についてN2が存在しない

かどうかを調べる。 N2が存在した場合には何もせず, I十 図14 作成する結合の指定



図15 ルーチ ン GlobePoint

格納する。 これらの操作が終わった後に I十1, I+ 2

番目の要素に対する操作に移る。 IHILITEのすべての

要素を参照し終えたのち, SETHILITE(O) で IHILITE

のすべての要素をOにする。

5. 5. 3. 回転指示器を用いた分子の回転

分子回転を指示するために回転指示器を用意した

(図3右下)。 プローブが目玉の形を七た緑色の長方

形の地図状のもので X, Y 軸まわりの回転を指示し,

プローブが黄色い円形をした青い環状のもので Z軸ま

わりの回転を指示する。 どちらの場合も, プローブを

マウスで選択し, プローブを目的の位置に移動するこ

とによって回転角を設定することができる。 ここでは,

特にX, Y 座標の回転指示のルヴチンについて説明す

る。 図15, ! 6に回転指示のために使う主なルーチンの

フローチャー トを示す。

図5の 「回転座標の決定」 で呼ばれるルーチ ンは
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1, I+ 2番目の要素に対する操作に移る。 N2が存在しない場合には, 結合をつ く るための

操作に移る。現在の結合数IB(N1) に1を加え, IND に代入する。 IBOND(IND,NI ) にN2

を代入し, 新しい結合数INDを IB(N1) に格納する。 N1に対七て行った同じ操作をN2に

対しても行う。 この場合はN1が存在しないことが明らかであるので, IND にIB(N2) を代

入する操作から始める。 IBOND(IND,N2) にN1を代入し, 新 しい結合数IND を IB(N2) に

b PassX¥? t

図16 ルーチ ン TESTPOINT, PassXYPt, XYProbe

a TEsT?oI NT c XyProbe
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SetGlobeOrigin, GlobePoint, SetOriginの3個である。 SetGlobeOriginはウィ ン ド ウの

ポー トの座標の原点を回転指示器の計算がやりやすいよう にToolbox関数SetOriginを用

いて平行移動するものである。 このプログラムでは, ウィ ン ドウのつ く る長方形情報を与え

る変数をw と して

dh ° W . r i ght “ W . 1ef t - 24 0

dV ° W . bOt tOm - W . t Op - 270 し

で水平, 垂直方向の移動の幅dhと dvを決め。

CA:LL Set Or i gi n ( VAL 2 ( - dh ) , VAL 2 ( - dV ) )

で原点をウィ ン ドウの右下の端から240ビクセル, 左270ビクセル上の位置に移動している。

GlobePointで回転座標を決めた後は, SetOrigin(VAL2(O) , VAL2(O) ) でウィ ンドウのポー

トの左上が原点になる座標系に戻す。

回転座標を決めるルーチンGlobePointは最初にルーチンWindowToGlobeで現在のマウ

スの位置を回転指示器用に設定しなおした座標系に変換する。 マウス位置mousePtの変換

はdh, dvを用いて

mOUSePt . h = mOUSePt . h - dh

mOUSePt . V = mOUSePt . V - dV

で与えられる。 このマウス位置が二つの回転指示器のどちらのプローブを捕捉しているかを

TESTPOINTで調べ, 結果を iTestに返す。 iTestの値に応 じたカーソルをルーチ ン Probe

Cursorで作成する。 iTestの値にょ ってプログラムの流れを分岐させ, XY軸まわりまたは

Z軸まわりの回転を指示する。 XY軸まわりの回転では, Toolbox関数GetMouseで現在の

マウス位置を受け取り, ルーチンPassXYPtで回転指示器上での座標を計算し, 計算 した

値を表示する。 この2個のルーチンはマウスボタ ンが押されている限り, すなわち, プロー

ブを捕捉している限り繰返し実行される。 マウスボタンが放される と , ルーチ ンXYProbe

でプローブの再描画を行う。

ルーチンGrobePointが呼び出しているルーチンについて以下に説明する。

プローブの捕捉状況を解析するルーチンTESTPOINTは, 変数OPT, ZPT を保存してい

る。

これらの値は他のプログラム単位から SETORGPOINT√SETZPOINTで変更した り, GE

TORGPOINT, GETZPOINTで参照した りすることができる。 OPTはXY軸の回転指示器

の原点 (O°, 0°) の座標に, ZPTはZ軸の回転指示器の原点O°の座標に初期化されている。

この値はDATA文で初期化されているので, このルーチンが一回目に呼ばれた時にのみこ

の値になり, 二回目以降にルーチンが呼ばれた場合にはルーチン内で計算された値が利用さ

れる。 このルーチンは, ルーチン内に保存しているXY と Zの各プローブの古い位置と現在

のマウス位置の距離の二乗を計算し, いずれかが10以下の場合にはプローブを捕捉したとみ

なす。 XY のプロこブを捕捉 している場合には1, Zのプローブを捕捉している場合には2,

その他の場合にはOを iTestに返す。

回転指示器上での座標を計算するルーチンPassXYPtは, 前述したよう に, マウス位置

から回転角を計算し, その角度を画面の 「X まわりの回転」 と 「Y まわりの回転」 の後ろに

出力する。 回転時に実際に原子が動く方向と回転軸は90度ずれているので, マウスの動きと
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原子の動きを連動させて直感的に分かりやす くするために, 水平方向にY軸まわりの回転,

垂直方向にX軸まわりの回転を指定するように指示器の座標を設定した。 また, マウス位

置が指示器の外に出てしまった場合には, 指示 した値が±180度を越えないよう にする。 こ

のルーチンは計算した回転角X, Y を保存していて, その初期値は0.0である。 これらの回

転角の計算を行うために次の操作を行う。 変数MAPORGは回転指示器の原点 (O≒ O°)

の座標を与える。 IX はY軸まわりの回転について回転指示器上でのÕ 180度の幅をビクセ

ル単位で与える。 IY はX軸まわりの回転について回転指示器上でのÕ 180度の幅をビクセ

ル単位で与える。 最初にY軸まわりの回転について, マウスが指示器の左外または右外に

出てしまっていないかを確認する。外に出てしまっている場合には180度にする。 そ うで な

い場合にはY軸まわりの回転角を計算し, Y に格納する。 次にX軸まわりの回転について

同様の操作を行い, 回転角を計算する。 計算 した値はルーチンDrawXYNumber を用いて

出力する。

ルーチ ンXYProbeは次のよう に してプローブを再描画する。 このルーチ ンは, 変数

oldPtを保存している。 oldPtは回転指示器の原点 (O°, 0°) の座標にDATA文で初期化さ

れているので, このルーチンが一回目に呼ばれた時にのみこの値になり, 二回目以降にルー

チンが呼ばれた場合にはルーチン内で計算された値が利用される。 次に描画するプローブの

大きさを設定するために, プローブを包む大きさの長方形の幅の半分の値を水平方向につい

てはiyに, 垂直方向についてはiextendに与える。 oldPtを中心とする水平方向に iyX2,

垂直方向にiextendX2の幅の長方形をルーチンPTTORTで計算し, その長方形内に存在す

る古いプローブを Toolbox関数EraseRectで消去する。 次に, 新 しい位置にプローブを描

くために, ToolboxルーチンGetPictureを用いて, あ らか じめ PICT リ ソース内にリ ソー

ス ID128番で保存してある目玉の絵を取り出し, 4バイ ト整数pictProbeにこの絵のハン ド

ルを返す。現在のマウス位置を中心とする水平方向にiyX2, 垂直方向にiextendX2の幅の

長方形をル¬ チンPTTORTで計算し, 得られた長方形内に新しいプローブをToolbox関数

DrawPictureで描き, oldPtに現在のマウス位置を代入する。 し

ここで計算された値を用いてX軸まわり, Y 軸まわり, Z軸まわりの順に回転操作をおこ

なう。 ㎜㎜ ■

図17 MOLCAT を用いて描いた分子振動

の様子。 矢印は振動ベク トルを表す。

6. MOLCAT の応用

前節までに述べてきたMOLCATを実際の分

子系に適用する。 こ こでは, 先に Molecular

Editorを用いた振動ベク トルの描画との比較

のために, 同じP(OH)3Cj 1 の分子振動を取り

上げた。 入力データは図2に示したものである。

結果は図17に示されている。 比較しやすいよう

に, 図1 と同じ角度から分子を表示してある。

分子内の各原子がどのよう な基準振動モ ー

ドのも と で振動 しているかが良 く 分かる。

MOLCATでは振動ベク トルを矢印で表現して



7。 ま と め

今回我々は, Macintosh上で動作し, 分子構造および振動ベク トルをリアルタイムで表

示するソフ トウェ アMOLCAT を開発し , アルゴリズムと適用例について解説した。 プログ

ラムは主と して FORTRAN でコーディ ングし, Macintoshのシステムが提供する Toolbox

関数を利用してユーザーが使用しやすい ものになるようにした。 MOLCATは特に非経験的

分子軌道法計算の結果を取り扱うのに便利である。 このソフ トウェアはフリーウェアと して

公開した。
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いるので, 分子振動を表した図であるこ とが直感的に分かる。 これに対して, ●と長方形で

振動ベク トルを表す方法は, 操作している本人が振動ベク トルと認識するこ とによってのみ

意味が出て く るものであ り, 第三者には充分な説明を与えなければ何を表現したものか理解

し難いと思われる。 本論文の図はカラーでないためにMOLCAT図における結合と矢印がど

ちらも黒になっ てしまう。 しかし, MOLCAT自体はカラー対応であるため, スク リーン上

もし く はカラープリンターでは全 く問題ない。 入力データを操作するだけで, 化学反応の追

跡時の各原子に加わる力の表現に矢印を用いることができることなど, 単に分子振動の表示

だけの目的以外にも広 く応用可能なプロ グラムであると思われる。

本研究の一部の遂行に際し, 文部省科学研究費補助金 「重点領域研究 化学反応理論」 によ

る援助を受けた。
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