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1．はじめに

新規材料や新薬を探索する場合，化合物に関す
る様々な情報が必要となる。それらは，化学的，
物理的，熱力学的および分光学的性質などであり，
必要となる情報は探索対象によって異なる。これ
らの情報を得るための合成実験を行う前に，様々
な計算シミュレーションが利用されている。計算
シミュレーションによる化合物特性予測により，
大量の候補化合物から有望化合物のみに絞り込む
ためである。計算シミュレーションは，合成実験
よりも安価かつ迅速に実行することが可能である
ため，経費削減，時間短縮に繋がる。計算シミュ
レーションには，量子化学計算，化学工学計算，
物性推算などが含まれる。量子化学計算は，電子
の運動および位置エネルギー情報を含む
Schrödinger 方程式を基礎理論とし，ミクロな情
報からアプローチする手法である。化学工学計算
では，純物質や混合物の熱力学特性を取り扱い，
各種物性推算も化学工学計算の一部である。物性
推算は，原子の種類や配置などの分子構造情報か
ら，沸点・融点・水溶性・脂溶性など様々な物性
を予測する。物性推算手法には，電子状態を考慮
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した量子力学的なアプローチ法と，既知物性デー
タを分析するアプローチ法がある。
量子化学計算，化学工学計算，物性推算を実行
するために，各種ソフトウェアが開発されている。
量子化学計算ソフトウェアには，Gaussian［1］や
GAMESS［2］，Q-Chem［3］，MOPAC［4］などがある。
化学工学計算は，各研究者がExcel やオリジナ
ルプログラムなどに既知の理論式を組み込んで利
用することが多い。物性推算ソフトウェアには，
量子力学的アプローチ法によるCOSMOtherm［5］

や，既知物性データ分析アプローチ法による
StarDrop［6］やACD/Percepta［7］などがある。
新規材料や新薬探索課程において，ミクロなレ
ベルからのアプローチおよびマクロなレベルから
のアプローチ，どちらも重要かつ有効な手段であ
る。すなわち，研究者は，量子化学計算，化学工
学計算，物性推算などの全ての計算シミュレーシ
ョンを有効活用することが望ましい。先に述べた
ように，各種計算シミュレーションソフトウェア
が開発提供されている。しかし，個々に独立した
プログラムであるため，ユーザインターフェイス
や使い勝手が異なり，全てを相互補完的かつ効果
的に利用することは困難である。
MolWorks（モルワークス）［8］は，分子設計を
統合的に支援することを目的に開発されたソフト
ウェアであり，著者の博士論文「物性予測の統合
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ネットワークコンピューティングシステムの設計
と開発─材料設計支援のため─」が基盤となって
いる。MolWorks には，分子モデリング機能，量
子化学計算支援機能，化学工学計算機能，物性推
算機能，物性推算式構築機能が含まれている。さ
らに，データベース機能，データ解析機能，ネッ
トワークコンピューティング支援機能が含まれ
る。図 1に，MolWorks 概要図を示す。
本論文では，MolWorks に含まれる分子モデリ
ング機能，量子化学計算支援機能，化学工学計算
機能，物性推算機能の詳細について述べる。

図 1　MolWorks概要図

2．分子モデリング機能

計算シミュレーションを実行するためには，原
子の種類や配置などの分子構造情報が必要不可欠
である。化学工学計算や物性推算では，原子の種
類および原子間の結合情報，例えば，エタノール
であればCH3－CH2－OHのような情報だけで計
算可能な場合が多い。しかし，量子化学計算では，
3次元空間での座標情報が必須である。立体的な
分子構造のXYZ座標データを，手作業で作り出
すことは非常に困難である。結合距離，結合角，
二面角の情報のみから 3次元分子構造の指定を可
能とするZ-matrix 座標形式があるが，計算化学
の専門家以外が利用するのは困難である。そこで，
簡便な分子モデリング機能が必要となる。図2に，
MolWorksを利用したエタノール分子構築手順を
示す。まず，分子構築用画面内をクリックし，

C-C分子を描画する。続いて，原子種を酸素原子
に変更し，C-C-O 分子を描画した後，Add 
Hydrogens ボタンをクリックすることにより，
適切な数の水素原子を自動付加することが出来
る。さらに，Cleanボタンをクリックすることに
より，エタノール分子として安定な構造を生成す
ることができる。ここでは，簡易的な手法による
構造最適化計算を実行している。このように，マ
ウス操作だけで簡単に３次元分子構造を生成する
ことができる。
MolWorks 上で分子を構築したり，定義済みの
分子構造ファイルを読み込むことにより 3次元の
分子構造を表示することが可能である。さらに，
分子を拡大，縮小，回転することにより分子構造
を様々な方向から検証することが可能である。ま
た，各原子間の距離や結合角を測定する機能を有
しており，分子構造の詳細情報を得ることも可能
である。

図 2　エタノール分子構築手順

3．量子化学計算支援機能

量子化学計算では，3次元分子構造情報および
電子分布状態を求めるために，Schrödinger 方程
式を近似的に解いていく。近似的にSchrödinger
方程式を解くにあたり，様々な手法が開発されて
おり，どの手法を利用するかを決定する必要があ
る。また，分子の基底状態を求めるのか，励起状
態を求めるのか，気相中の分子を取り扱うのか，
液相中の分子を取り扱うのかによって，様々な設
定が必要となる。
量子化学計算ソフトウェアを利用するにあた
り，様々な計算条件を設定しなければならないが，
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ソフトウェアが異なれば，入力キーワードも入力
ファイル形式も異なる。全ての研究者が，各ソフ
トウェアのキーワードや形式を習得することは，
非常に煩雑な作業である。MolWorks では，各ソ
フトウェアに対応した入力ファイル作成用画面に
て，各種計算条件をプルダウンメニューから設定
することが可能である。図 3にGaussian 入力フ
ァイル作成用画面を示す。Gaussian は，量子化
学計算ソフトウェアの業界標準的な存在である。
図 4に，エタノール分子の構造最適化計算用入力
ファイルを示す。“%chk”や“＃”，“HF”など
の各種キーワードを，図 3の設定画面で簡単に設
定することが可能となる。
入力ファイル作成後，図 3の Runボタンをク
リックすると，同一マシン上のGaussian プログ
ラムが自動的に実行される。実行後は，出力ファ
イルを解析し，その結果を表示することが可能で
ある。図 5に，エタノール分子の構造最適化計算
解析結果を示す。初期構造から最適化構造までの
エネルギー変化や，分子軌道エネルギー準位図な
どを確認することが出来る。分子軌道とは，分子
中に存在する電子の空間分布を記述するための関
数のことである。例えば，エタノール分子には
26個の電子が存在し，エネルギー準位の低い分
子軌道から 2個ずつ詰まっていき，13番目まで
の軌道に電子が詰まる。電子が詰まっている軌道
は占有軌道と呼ばれ，電子が詰まっていない軌道
は非占有軌道と呼ばれる。占有軌道中の最もエネ
ルギーの高い軌道をHOMO（Highest Occupied 
Molecular Orbital），非占有軌道の最もエネルギ
ーの低い軌道をLUMO（Lowest Unoccupied 
Molecular Orbital）と呼ぶ。HOMOとLUMO
のエネルギー差や形状は，化学反応に大きな影響
を与える。この理論は，1981 年にノーベル化学
賞を受賞した福井謙一の「フロンティア軌道理論」
によって提唱されたものである。HOMOや
LUMOに限らず，分子軌道のエネルギーや形状
は，分子の特性を知る上で重要な情報である。
MolWorks には，分子軌道の 3次元形状を描画す
る機能が含まれており，様々な方向から確認する
ことが可能である。図 6にエチレン分子（CH2＝

CH2）のHOMO軌道を，図 7に LUMO軌道を
示す。HOMO軌道はC＝C間のπ結合性軌道，
LUMO軌道はC＝C間のπ*反結合性軌道を示し
ている。これらの情報から，例えば，エチレン分
子から一電子が取り除かれてカチオン分子になっ
たり，逆に，一電子が取り込まれてアニオン分子
となると，C＝C結合距離が伸びることが分かる。
MolWorks を利用することにより，3次元分子
構造構築から量子化学計算の実行および解析まで
の大部分が，マウス操作のみで実行することが可
能となる。MolWorksは，Gaussianだけではなく，
その他の量子化学計算プログラムである
Q-Chem，GAMESS，MOPACにも対応している。

図 3　Gaussian入力ファイル作成用画面

図 4　Gaussian入力ファイル
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る。MolWorks では，既知物性データ分析アプロ
ーチ法に分類される Joback法［8］を利用すること
が可能である。Joback 法は，分子中に含まれる
フラグメントの種類と数の情報を元に，沸点，融
点，臨界定数などの物性を予測する手法である。
例えば，エタノール分子であれば，CH3フラグメ
ントが１つ，CH2フラグメントが１つ，OHフラ
グメントが１つとなり，フラグメント毎に定義さ
れたパラメータを用いて物性を予測する。表1に，
沸点，融点，臨界定数を求める Joback法推算式
を示す。ΔbやΔfは，各物性に定義されたフラグ
メントパラメータである。図 8 に，Joback法で
利用可能なフラグメントを示す。有機分子の代表
的なフラグメントが含まれている。MolWorksは，
分子構造情報から自動的にフラグメント情報を生
成し，Joback 法推算式に従って物性を予測する
ことが可能である。推算結果は，図 9に示す表形
式で出力され，分子名や物性値の見出しをクリッ
クすると，昇順・降順で並べ替えることが可能で
ある。

図 8　Joback法で利用可能なフラグメント

図 9　物性推算結果

図 5　Gaussian出力ファイル解析結果

図 6　エチレン分子の HOMO

図 7　エチレン分子の LUMO

4．物性推算機能

物性推算は，分子構造情報から様々な物性を予
測することであり，大きく量子力学的アプローチ
法と既知物性データ分析アプローチ法に分けられ

表 1　Joback法での沸点，融点，臨界定数の推算式

沸点 Tb＝198＋∑Δb
融点 Tf＝122＋∑Δf

臨界温度 Tc＝Tb［0.584＋0.965∑ΔT
－（∑ΔT）2］−1

臨界圧力 Pc＝（0.113＋0.0032nA－∑ΔP）–2
※nA＝原子数

臨界体積 Vc＝17.5＋∑ΔV
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図 11　PVT線図予測結果

6．まとめと今後の課題

本論文では，分子設計統合支援システムである
MolWorks について述べた。特に，分子モデリン
グ機能，量子化学計算支援機能，化学工学計算機
能，物性推算機能の詳細について述べた。これら
の機能を利用することにより，新規材料や新薬の
探索過程における経費削減や時間短縮が見込まれ
る。MolWorks は，科学分野を専攻する学生や研
究者向けに作られてきており，全て英語メニュー
となっている。MolWorks の日本語版を開発し，
小中高生でも，楽しく気軽に分子や物性を学べる
ための教材を提供していきたい。
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5．化学工学計算機能

MolWorks には，化学工学計算としてPVT線
図予測機能が含まれている。PVT線図は，圧力
（Pressure），容積（Volume），温度（Temperature）
のうち２つの情報から，残る１つの変数を計算す
るために利用される。
MolWorks では，2成分系までのPVT線図を

予測することが可能である。１成分とは１種類の
物質のみからなる系であり，２成分とは２種類の
物質からなる系である。PVT線図予測用画面を，
図 10に示す。２成分系を取り扱う場合には，２
つの物質を指定するだけではなく，混合比を指定
しなければならない。また，PVT線図の予測には，
沸点や臨界定数の値などが必要である。通常は，
MolWorks に含まれる Joback法による沸点推算
値を利用するが，実測値が分かっている場合には
その値を利用することにより，予測精度を上げる
ことができる。予測したPVT線図を，図 11に
示す。各々の線は等温線であり，一番右側から
800Kの等温線，その次が 750Kの等温線である。
気相領域，気相と液相が同時に存在する領域，液
相領域により等温線の色が設定されており，赤線，
黒線，黄線で表示されている。

図 10　PVT線図予測用設定画面
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