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原子軌道を対話的に動画表示する方法としてこれまで報告されていなかった
QTVR (QuickTime Virtual Reality) と呼ばれるソフトウェアの利用を検討した．
QTVR を用いると，これまでの方法に比較して小さなデータで表示が可能であり，
能力の小さいパーソナルコンピューターでも動作した．このため，インターネット
を通しての表示が容易であった．また，この方法では，原子軌道を手の上に載せて
回すような感覚が得られた．さらに，複数の原子軌道を比較する時に最も適してい
ることも明らかになった．
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1 はじめに
原子・分子など波動性と粒子性を併せ持つ量子力学的イメージを表現するには，種々の工夫が

必要で，コンピューターを利用した可視化手法が最も効果的である．初期には大型計算機とグ
ラフィック表示端末 [1]や，ミニコンピューター (DEC VAX)とマイクロコンピューター (Atari

520S ) の組み合わせ [2]を使用して原子軌道の静止画を表示する報告がある．近年，パーソナ
ルコンピューター (以下 PCと略記) の発達によって，それを利用した静止画表示 [3{7]や動画
表示 [8, 9]の報告が増加している．しかし，原子軌道の動画表示に QTVR (QuickTime Virtual

Reality ) [10{12]を使ったものは知られていない [13]．この方法を利用すれば，利用者はあたか
も実際の物体を直接動かしているような操作感が得られる可能性がある．そこで， QTVR を
利用し，量子化学の理解のために有用なこれまでになかった対話形式で取り扱える動画を作成
することを試みた．
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2 方法
最初に静止画を作成し，次に動画に組み替えるという手順で行なった．描画対象としては，

水素原子の 3d 原子軌道５種類 (3d3z2�r2, 3dyz, 3dzx, 3dxy, 3dx2�y2)，および 4d 原子軌道５種
類 (4d3z2�r2, 4dyz, 4dzx, 4dxy, 4dx2�y2) をとりあげた（Figure 1(a)）．

1. 静止画の表示と画像ファイル化
グラフィックワークステーション (以下 GWSと略記) として日本シリコングラフィックス
社製 INDIGO XS24Z (CPU : R4000) および Power ONYX (CPU : R10000) を使用した．
静止画像表示は，前報 [5, 6]に従い，格子点 (51× 51× 51=132,651)における原子軌道の
関数値（Figure 1(b)）を計算した後，可視化ソフトウェア AVS ( Application Visualization

System )を利用して行なった（Figure 1(c)）．静止画像のファイル化は，GWSに標準添付
されている静止画像ファイル化ユーティリティー XWD (X Window Dumping utility）を
利用した．ファイル形式は，XWD 形式 [14]である．ファイル容量は，今回使用した静止
画像 1 枚 (400× 400 pixels 32 bits )では，約 700 k bytes であった．

2. 静止画像ファイルの転送とファイル形式の変換
静止画像作成用 GWSと 動画作成用 PC (使用機種は Apple 社 iMac (CPU : PowerPC G3,

233 M Hz) 以下 iMac と略記) を，学内 LAN (ethernet 10BASE-T 10 M bits/s) で接続し
て，ファイルの転送を行なった（Figure 1(d)）．iMac 上で利用したソフトウェアは，Fetch
3.03 [15]である．次の動画化の段階では，静止画像ファイルが PICT 形式 [16]である必要
があるため，Mac 上でグラフィックコンバータ 3.5J [17]を利用してファイル形式を XWD

形式から PICT 形式に変換した．変換後の静止画像 (400× 400 pixels 32 bits) は圧縮さ
れ，ファイル容量は 約 180 k bytes になった．

3. QTVRオブジェクト（対話形式で取り扱える動画）の作成
複数の PICT形式の静止画から，iMac上で動画作成ソフトウェア (Apple QTVR Authoring

Studio) [10{12]を使用して QTVRオブジェクトを作成した（Figure 1(e)および Figure 2）．
4. QTVR オブジェクトの動作条件および配布
QTVR オブジェクトは，現在市販されている Macintosh ではそのままで動作可能である．
Macintosh の旧機種および IBM PC/AT 互換機では，そのままでは動作しない．アップル
コンピューター社のWeb Site [18]から QuickTime 3 Macintosh 版または PC/AT 版をダ
ウンロードしてインストールすれば動作可能にできる．
QTVR オブジェクトの配布は，筆者らの研究室の Web Site [19] で公開している．また，
CD-R（追記型コンパクトディスク）などに記録して配布する事も可能である．

3 結果と考察
今回使用した QTVR は，複数の静止画像を基に仮想空間を作り出す技術で以下のような特

徴がある．利用者は画面上にある画像を，あたかも窓から顔を出して実際の風景を見まわすよ
うな，あるいは実際の物体を直接動かしているような操作感を得ることができる．QTVRによ
る動画のなかで，QTVRオブジェクト方式がある．これは，画面上にティーカップなどの立体
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Figure 1. A process for generating QTVR object movie

的な物体を表示させて，マウス操作で上下左右に回転させて，いろいろな角度から眺めること
を可能にする．通常 QTVR オブジェクトは，ある物体をあらゆる方向から撮影して複数の静
止画をつくり，それを基にして作成する．原子軌道の場合はこの種の撮影は不可能である．そ
こで，静止画を作成するために GWS を使用した [5]．最初に 3次元空間で原子軌道関数の値
を計算し，その値をもとにして，等しい値の点を結んだ面（等値曲面）を描いた．また，前報
[6]で，等値曲面を水平軸まわり 1°きざみ 360°回転させる動画を取りあげた．この動画のた
めには静止画が 360 枚必要であった．今回，等値曲面を垂直軸まわり 0 °～ 360 °と水平軸ま
わり 0°～ 90°動作させるためには，何枚の静止画が必要になるかを数種類の組み合わせで試
算したところ以下のようになった： 1°きざみ 32,760 枚，5°きざみ 1,368 枚，10°きざみ 360

枚，15°きざみ 168 枚，30°きざみ 48 枚，45°きざみ 24 枚．このとき多数の静止画を使用す
ればなめらかな動画が得られるが，静止画作成の作業量が膨大になってしまう．画質（なめら
かさ）と作業量のバランスを考えて，垂直軸まわり 30 °きざみ，水平軸まわり 30 °きざみ計
48 枚の静止画から１個の QTVR オブジェクトを試作した．完成した QTVR オブジェクトは，
あたかも原子軌道を手の平に乗せて自由に回転できるような感覚を与えた．この動画は，画素
数 400× 400 pixels 32 bits × 48 枚を合計したものなので，ファイル容量は 28.8 M bytes に
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Figure 2. An example of a display of QTVR authoring studio

達した．この容量では，大きすぎて種々の支障を生じる．そこで，QTVRオブジェクト作成時
に利用可能な動画圧縮形式（シネパック，ビデオ，アニメーション [20])を利用してファイル容
量の縮小を試みた．今回の画像の場合には，画質の低下があまり目立たず圧縮率の高い (もと
の容量の約 1/20)ビデオ圧縮形式が最適であった．圧縮後の画素数は 400× 400 pixels 16 bits

でファイル容量は，1.5 M bytes となった．
複数の原子軌道を QTVR オブジェクトとして比較すると，3d 軌道と 4d 軌道の節面の数の

違いや，3d 軌道５種類の中で 3dyz, 3dzx, 3dxy, 3dx2�y2 各軌道が同じ形で 3d3z2�r2 軌道が違う
形であることが理解しやすいと考えられる（Figure 3および Figure 4）．
ここで，原子軌道を対話形式で取り扱える動画として実現している他の方法との比較を行なっ
た．まず映画のように再生，停止，巻き戻し，早送りが選べる動画としては，AVIアニメーショ
ン [6]， GIFアニメーション [13]，QT ムービー [9c] などがある．これらは 1 次元の画像の並
びの再生法である．一方，今回の方法（QTVRオブジェクト）では，水平軸まわり回転と垂直
軸まわり回転の２方向に画像を動かすことができるから 2 次元の画像の並びの再生法である点
が優れている．ただし，事前に複数の静止画を保存する必要がある．
3 次元の自由な方向に画像を動かすことができ，しかも事前に複数の静止画を保存する必要

がない動画として２種の報告がある．その第１は，Atom in a Box [9a]と呼ばれるものである．
これは，Macintosh 上（CPUが powerPC の機種）で単独に動作するソフトウェアである．計
算しながら原子軌道の表示を行なっているが，巧妙な方法で高速に表示している（ iMacで 10
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Figure 3. A snapshot of QTVR movies

frames/s 程度）．ここでは，電子を雲状に表示しているので，電子の状態をより厳密に取り扱っ
ているとも解釈できるが，等値曲面表示と比較すると，軌道の形は，やや認識しにくい．第２の
報告 [9b]は，VRML (Virtual Reality Modeling Language)と呼ばれる動画システムを用いて原
子軌道を自在に繰る方法を採用している．これは，等値曲面を多面体で近似した形状をテキス
ト形式のデータ（ VRML 形式ファイル）として記述しておき，このデータを基にして VRML

ブラウザ (Live 3D [21] や Cosmo Player [22])を使用して立体的な画像を表示する方法である．
この方法は，回転画像を表示するときに新に画像を作成しているので，QTVR よりも自由度が
高い．しかし，このため使用するコンピューターによっては動作が遅く感じられることもある．
特に 4d 軌道や 5d 軌道のように閉曲面の数が多い場合にこの影響が大きいと予想される．以
上まとめると，複数の原子軌道を比較したいときに，向きをそろえてならべて差を見たい時な
どには，QTVR を用いる方法が最も適している．

4 結論
原子軌道の表示に QTVR オブジェクトを利用すると，対話形式で取り扱える動画が，容易

に実現できた．この方法は複数の原子軌道の比較に特に有効である．
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Figure 4. Display of atomic orbital web site
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A software called \QTVR ( QuickTime Virtual Reality ) Authoring Studio"

was used to represent hydrogen atomic orbitals. Digital still images of the contour

surfaces of the orbitals were created using computer graphic techniques. Horizontal

360-degree and vertical 90-degree views were combined to video images frame by

frame to give a QTVR object movie. The users are allowed to view the object

hydrogen atomic orbital from all sides, giving fully interactive animation as if it

was in their hands.

Keywords: Quicktime virtual reality, Interactive animation, Atomic orbital
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