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【緒言】我々はこれまで原子軌道 1) や水素分子の分子軌道 2) を CAVE 3) (仮想現実感装置) を利用して

表示してきた．今回は簡単な有機化合物（光学異性体がある DL-アラニン）を例に取り種々の分子軌

道を表示し，HOMO と LUMO の比較や，D-体と L-体の比較を行ない，CAVE による表示がどのように

有効であるか確かめることを目的とした． 

【方法】今回表示に利用した CAVE とは，正面，右面，左面，

床面を約 3m 四方のスクリーンにした小部屋に人間が入り込

んで，何もない空間上に立体的な物体がその場に存在するか

のような仮想現実感を得られる装置である．CAVE を制御す

る た め の ソ フ ト ウ ェ ア と し て  AVS 4) (Application 

Visualization System) を利用した．今回の方法をフローチャー

トに示した（右図）．表示の元になる数値データは，原子軌

道や水素分子の時には，自作のプログラムで作成していた．

今回は，多様な分子の軌道の数値データを手軽に入手するた

めに，市販の半経験的分子軌道法計算パッケージを利用した．

これから得られた数値データを，自作プログラムにより，AVS 

で読み込めるフィールドデータ（三次元空間上の分子軌道の

値を順番に並べた物）に変換した．変換したデータは，AVS で

読み込み，CAVE 上で表示した．このとき，CAVE 上で拡大・

縮小・自由な回転・分子に近づいていって分子内部に入り込

むなどの動きが可能であった． 

【結果と考察】分子軌道を三次元立体として表示することが

できた．この効果として，HOMO と LUMO の変化や，D-体

とＬ-体の構造の差が，わかりやすくなった．このことは複雑な構造の分子に応用したとき，反応性等

を調べる際に，役立つと考えている． 
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