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核座標の変化による分子軌道の変化をリアルタイム観察できる分子軌道可視化システムMOOTIC

を開発した．このシステムでは，テクスチャマッピングの混合処理による高速なレンダリング方法を適

用することによって，変化する分子軌道をリアルタイムに表示できる．あらかじめ，核座標が変化した

ときの一連の任意数の分子軌道データ（ボクセルデータ）をキーフレームとして構成しておき，次に

キーフレーム間の中間状態をテクスチャマッピングの内挿を高速に処理して出来る画像群として表示

させることで，一組のキーフレームから中間フレームをリアルタイムに表示するものである．描画を

高速化するために，新しい手法を開発した．Microsoft Windows環境下でのシステム適用例として，水

素分子の 2σg仮想軌道の内部節領域の表示，核間距離の変化による一酸化炭素の分子軌道の変化，レ

チナールプロトン化シッフ塩基中の二重結合の回転に伴う分子軌道の変化を示す．MOOTICシステム

には，高速化等値面表示法のほかに，各種の 3D表示方法を取り入れており，これらの表示法を即座に

切り替えて表示することができる．本システムは分子軌道の特徴付けに重要な役割を持つ内部節領域

の数や形状を観察し，解析することに有効である．

キーワード : 分子軌道,等値面,サイエンティフィック・ビジュアリゼーション,ボリュームレンダリン

グ,リアルタイムＣＧ

1 はじめに

分子スペクトルや化学反応の研究において，分子軌

道の描画は必須の研究手段となっており，PDSや市販

ソフトウエア [1]が普及している．分子軌道の可視化

は，分子軌道の分類を容易にし，分子スペクトルの解

析に貢献する．我々は最近の論文 [2]で，特に節領域

（または節面）を数えることが分子軌道の特徴づけに

役立つことを示した．たとえば，エチレンの Rydberg

軌道を，その節領域数によって分類することができる

ことを示した．また，節領域計数は CASSCF計算を

行う際の active軌道の選択にも有効である．

節領域の把握には分子軌道の可視化が重要であるが，

内部節領域の可視化の手法については，これまであま

り議論されてこなかった．たとえば，水素分子の 1σg

占有軌道は内部節面を持たないが，2σg仮想軌道は節

面を持ち，節領域計数により両者は容易に区別できる．

分子軌道の可視化には，従来，断面の等高線や鳥瞰図

による表現，等値面のワイヤーフレームによる 3D表

示等 [3–5]が用いられてきた．しかしながら，2σgは

内部節領域ゆえに，既存の手法では描画が困難であり，

新しい描画方法が求められる．内部節領域の可視化が

今回のプログラムの開発の動機のひとつである．

一方，化学反応の解析には，核座標の変化に伴う分
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子軌道の変化を知ることが重要である．この変化を表

示するためにこれまで用いられてきた方法は，いくつ

かの核座標で分子軌道をあらかじめ描画してファイル

に蓄積しておき，これらをまとめて動画にするもので

ある．しかし，この場合，リアルタイムに核座標を変

化させることはできない．分子軌道変化のリアルタイ

ム表示も本論文で扱うプログラム開発の目的のひとつ

である．

以上の２つの目的を共に実現するため，我々は分子

軌道描画プログラムシステムMOOTIC(Molecular Or-

bital Observation Tool with Iso-surface and Cloud)と名

づけるプログラムを開発した．リアルタイム表示には，

描画の高速化が欠かせないが，我々は新しい高速化ア

ルゴリズムを開発し，この MOOTICプログラムに実

装したので，これについても述べる．

過去に，我々はリアルタイム CGの技法におけるテ

クスチャマッピングを利用したボリュームレンダリン

グ手法を用いて，多原子分子の分子骨格中の特定の原

子を，あるパスに沿って移動させた際の分子軌道変化

のリアルタイムでの表示を実現し報告した [6, 7]．特

に，ボリュームデータを構成する多層テクスチャ面を，

二つのボリュームに関して交互にレンダリングするこ

とにより，OpenGL[8]の基本的なテクスチャマッピン

グ関数のみを用いて両ボリュームデータの補間状態の

表示を可能とした．この方法は GPU(Graphics Process-

ing Unit)が基本的なテクスチャマッピングの機能を有

してさえいればリアルタイムでの表示が可能であり，

通常の PCでの利用が可能となる点で有利であった．

この表示方法では輪郭が明確でないという難点がある

が，MOOTICでは等値面表示と自由な表示切替によっ

て克服している．

厳密な等値面表示においては，Marching Cubes法や

四面体メッシュを用いた方法が一般的に用いられてい

るが，これらの手法は基本的に単一のボリュームデー

タを対象としたものであるため，本研究で目的とする

分子軌道変化のリアルタイムな等値面表示への適用は

容易ではない．

そこで本研究では，ボリュームレンダリングにおい

て表示する等値面をテクスチャ画像として生成し，テ

クスチャマッピングを利用したボリュームレンダリン

グ法により，補間状態の等値面のリアルタイム表示を

実現する方法を取った．

内部節領域の把握には，新しく開発した上記の等

値面表示に加え，前回報告した雲表示 [6, 7]，あるい

は Marching Cubes法による面表示などの描画方法を

切り替えて表示できるようにすることが有効である．

MOOTICプログラムでは，これらの描画方法を円滑

に切り替えることが可能になっており，利用者の目的

に最適な方法で分子軌道を観察できる．

2 分子軌道描画システムMOOTIC

本章では，分子軌道可視化システムMOOTICについ

て，システムで使用する分子軌道データ，本研究で開

発した描画処理手法，システムの概要の順で説明する．

2.1 使用データとキーボリューム

分子軌道は，空間中の関数として定義される量であ

るが，実際には，非経験的分子軌道プログラムにより

空間中の格子点におけるサンプル値（ボリュームデー

タ）を求めることになる．ここでは，分子軌道は主に

Gaussian 98[9]プログラムにより求め，ボリュームデー

タは cube形式でファイルに格納したものを用いた．

本研究では対話操作により分子骨格を変形させ，そ

の状態の分子軌道の電子状態を円滑に観察することを

目的としている．しかしながら，分子骨格が変化すれ

ば分子軌道は再計算する必要があり，さらにあらかじ

め用意できる軌道データの数は有限である．そこで，

本システムでは，分子骨格の動きを単一のパス上に限

定し，そのパス上の代表となる離散点のみをあらかじ

め軌道データとして作成しておき（キーボリューム），

この作成されたキーボリュームを利用して分子軌道を

可視化する．軌道データが存在するキー位置以外にお

いては，本研究で提案する近隣２つのキーボリューム

データのみを用いた補間表示法によりリアルタイムな

対話操作を実現している．

2.2 分子軌道の描画手法（補間状態描画手
法）

本描画システムでは核座標の変化における分子軌道

の変化をリアルタイムで可視化する手法として，電子

雲により分子軌道全体の状態の変化を可視化する手

法と等値面によりある値における分子軌道の状態の変

化を可視化する手法を備えている．両手法ともテクス

チャマッピングの混合処理を利用した描画手法であり，

前者の電子雲での表示については，前回の報告 [6, 7]

による手法を用いて本システムに導入した．さらに，
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本研究では新たに後者の手法を考案し本システムに導

入している．

以下では新たに考案した等値面の高速表示による分

子軌道の状態の変化を可視化する手法について述べる．

ボリュームデータの等値面表示には，前述の通り

Marching Cubes法や四面体メッシュを用いた方法など

が考案されており，これらのさらなる研究も進められ

ている [10–12]．さらに，PCの性能の進歩に伴ってリ

アルタイム処理可能なケースは広がりつつあるものの，

これらの手法は基本的に単一のボリュームデータを対

象としたものである．これに対し，本研究で目的とす

る等値面表示を実現するためには，複数のボリューム

の補間状態を表示する必要がある．従来の手法では補

間状態のボリュームデータを生成するための計算時間

はボリュームデータの解像度の 3乗に比例するため，

高解像度データに対してリアルタイム処理が著しく

制限される．よって、補間状態の等値面をボリューム

データを求めることなくリアルタイムで表示するため

には，異なる等値面の補間状態を求めるアルゴリズム

を確立する必要があるが，実現は容易ではない．

そこで本研究では，テクスチャマッピングを利用し

たボリュームレンダリングに対して，等値面において

も電子雲表示と同様のリアルタイム性を維持する補間

手法を実現した．この手法により表現された等値面を

以下では等値面（雲）と呼ぶこととする．

今回のテクスチャ画像において表示される等値面

（雲）は一般的なボリュームレンダリングとは異なり

等値面（一定値のみ）の表現であるため，生成された

テクスチャ画像面における分子軌道は等値面の一部分

であり透過度（α）の値はすべて一定（不透明）と考え
ることができる．そこで背面から i番目のテクスチャ

画像の画素値を di，i–1番目の画素値を di�1，近隣の

２つのキーボリューム A，Bの画素値をそれぞれ A，B

とし，Aおよび Bの内分比が k : k–1であるとき，背

面との透過度をとして考えると，画素値 diは以下の

ような式で求められる．

di � di�1�1�α��α��1� k�A� kB� (1)

これは「Aおよび Bのテクスチャ画像を k : k–1の比

で混合処理したもの」と「背面から i–1番目まで透過

処理をしたもの」とを透過処理することで実現できる

が，通常ボリュームレンダリングは背面から順に描画

する必要がある．しかしながら，OpenGL[8]の基本的

な混合処理においては現在描画されている領域と新し

い描画オブジェクトとを任意のブレンド比で混合処理

Table 1. Constants (arguments) for the glBlendFunc

function

Constants (fR, fG, fB, fA)

GL ZERO (0, 0, 0, 0)

GL ONE (1, 1, 1, 1)

GL SRC COLOR (Rs/kR, Gs/kG, Bs/kB, As/kA)

GL SRC ALPHA (As/kA, As/kA, As/kA, As/kA)

することしかできない．実際，OpenGL[8]のサブルー

チン glBlendFunc()では引数を以下のように与えて使

用する．

void glBlendFunc(GLenum sfactor , GLenum dfactor);

ここで sfactorには新しい色の，dfactorには現在の色

の計算方法を指定する．具体的な定数値の一部を Table

1に示す．

このため，この処理を OpenGLの基本的な混合処理

のみを用いて行うには，あらかじめ A および Bのテ

クスチャ画像を k : k–1の比で混合処理した画像情報

を用意しておく必要があり，リアルタイム処理は不可

能である．

ここで，α�1�k�
1�αk � α� ，αk=k’とおくと式 (1)は次の

ように変形できる．

di � �di�1�1�α���α�A��1� k��� k�B (2)

これは背面から i–1番目まで透過処理をしたものに A

のテクスチャ画像を α’ : α’–1の比で混合処理し，さ

らに Bのテクスチャ画像を k’ : k’–1の比で混合処理

することを表している．

上記式 (2)の処理手法は，OpenGLの基本的な混合

処理のみを順に用いて実現できるため，幅広い GPU

で高速処理が可能である．

以下の Figure 1に本手法による補間表示結果例を

示す．

また，等値面での表示結果を比較対象としてあわせ

て示す．いずれも２つのキーボリュームデータによる

内挿状態の表示であるが，等値面（雲）表示において

はテクスチャの混合処理により実現した表示であり，

等値面表示においては，分子軌道データであるキーボ

リュームを内挿した線形補間による計算結果を基にし

て表示したものである．

Figure 1に示したように両結果において相違ない結

果が得られた．
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Figure 1. Comparison of the present interpolation method

(upper) and the previous iso-surface interpolation method

(lower).

Figure 2. The console of MOOTIC (Windows version)

Figure 3. Menu items of MOOTIC

2.3 システムの概要

本研究で我々は，前節において記述した等値面（雲）

の表示アルゴリズムを搭載した，核変化に伴うMOの

変化を可視化するためのプログラムMOOTICを開発

した．MOOTICでは，等値面（雲）による表示を含め

内部節領域の把握など観察目的に適した 5種類の表示

を自由に切り替えることができ，視点もマウスを利用

し，自由に分かりやすく変更することができる (Figure

2)．

このプログラムは OpenGL[8]を基礎としており，可

搬性が高い点も特長のひとつである．現在，Windows，

Linux環境下で稼動している．

開発言語は C++，描画には Windows，Linux 共に

OpenGLを用い，Windows版での GUI操作部分につ

いては Microsoft .NET FrameWork[13]を用いて開発

した．

以下では MOOTICで実現されている表示法と現在

(Ver.1.0)における対話操作手法の詳細について述べる．
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2.3.1 電子分布表示（雲）

透過処理を利用して，電子分布を雲のように表現し

た表示法である．この方法については既に報告してい

る [6, 7]．多原子分子の分子骨格中の特定の原子を，あ

るパスに沿って移動させた際の分子軌道変化をリアル

タイムで表示できる．

2.3.2 等値面表示（雲）

この方法は本研究で開発した新しい描画方法である．

電子分布表示（雲）が分子軌道全体を表現した表示で

あるのに対し，等値面表示（雲）は任意の等値面を表

示する．一般に，ボリュームデータの等値面表示は面

の構成処理に計算時間がかかるが，等値面表示（雲）

はテクスチャマッピングを利用したボリュームレンダ

リング手法を利用しているので，核変化に伴うMOの

変化をリアルタイムで描画できる．ただし，前処理に

若干時間を要する．

2.3.3 等値面表示（面，ワイヤフレーム，点）

上記の等値面表示（雲）とは異なり，与えられた軌

道データから等値面を計算し描画する．そのため，等

値面表示（面），等値面表示（ワイヤーフレーム）は

等値抽出点から構成処理に時間がかかるためリアルタ

イムではない．しかしながら，正確な結果を提供する．

また，等値面表示（点）は等値抽出点からの構成処理

時間を必要としないため，簡易的ではあるが等値面を

高速に提供することが可能である．

2.3.4 操作手順概要 ( Windows版 )

ファイルメニューにより読み込むボリュームデータ

を選択する．現時点で１次元的に複数のデータを一度

に読み込むことが可能となっている (Figure 3 (1))．読

み込んだデータは左に表示されたモード切替ボタン

(Figure 3 (2))により前述した表示モードの切り替えが

可能となっている．また，オプションチェックボック

スでは等値面（面）の半透明や分子骨格の表示の有無

なども可能となっている (Figure 3 (3))．

本研究で提案した分子骨格による分子軌道変化の様

子は，雲表示と等値面（雲），そして面構成を必要と

しない点による描画でのみ利用可能で，描画モード選

択ボタンの下にある分子骨格操作バーにより分子骨格

を操作でき，対話的にその状態の分子軌道が表示され

る (Figure 3 (4))．分子骨格操作バーの下には等値面の

値を切り替える操作バーがあり，これは等値面（面，

ワイヤフレーム，点）表示といったテクスチャを使用

していない表示法に適応される (Figure 3 (5))．

また，視点は Window 右，下などに配置されたス

クロールバーにより自由に切り替えることができる

(Figure 3 (6))．

なお本プログラムは公開されており，次の URLか

らダウンロードできる

(http://www.om.sist.chukyo-u.ac.jp/main/research/

molecule/)

3 分子軌道描画への適用

本章では，２章で述べた方法を実際に分子軌道法で

得られた cubeデータに適用した例について述べる．

3.1 水素分子 2σg軌道

まず，水素分子 (核間距離 1.401 au)の 2σg 仮想軌

道を見てみよう．基底関数は cc-pV6Z（g, h 除外），

計算レベルは RHF(Restricted Hartree-Fock)，プログラ

ムは GAMESS [14]である．cubeデータのメッシュは

81�81�81である．この軌道は 2s AOから成り，内部

に節面を持つ．

節構造 [2]は，分子軌道の分類や Rydberg軌道の対

称性の同定において重要な情報を提供する．しかしな

がら，内部節面を可視化できる分子軌道描画ソフトウ

エアは多くない．たとえば，市販の分子軌道描画プロ

グラム Chem3D[1]では，「ワイヤメッシュ」表示によ

り内側の節面を見ることができるが，もともと内部節

面の可視化を目的として作られておらず，あまり分り

やすい表示ではない．

電子分布表示では，Figure 4(a)にあるように，外側

の白色部分の内側に赤い部分が透けて見える．これに

より内部節面を認識できる．しかし，雲表示であるが

ゆえに輪郭が明確にはならない点が難点である．

等値面表示（雲）は，核の動きに追随できる点が特

長であり，内部節面の可視化においても，透過度を適

応することによりある程度把握することができる (Fig-

ure 4(b))．これに比べ，等値面表示（面）(Figure 4(c))

では内部節面がはっきり表示されている．
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Figure 4. The 2σg orbital of the hydrogen molecule

等値面表示（ワイヤフレーム）(Figure 4(d))や等値

面表示（点）(Figure 4(e))でも認識できるが，等値面

表示（面）が最も明確な図を与える．各表示方法には

一長一短がある．内部節面の可視化には，電子分布表

示（雲）や等値面表示（点）で大まかに節構造を探索

しておいてから，等値面表示（面）に切り替えて詳細

を調べるやり方が有効である．

3.2 CO分子 5σ軌道

基底関数は aug-cc-pVDZ，計算レベルは RHF，プ

ログラムは Gaussian 03[15]である．メッシュの数は

81�81�81である．核間距離，2 au� 5 auの 14点の

cubeデータを使っている．CO分子の双極子モーメン

トは観測値が+0.112 Debyeで，C–O+に対応する．し

かし，RHFレベルでは電荷の符号が逆に出ることが

知られている．この逆転は，5σの電子分布が炭素原
子側に偏り，しかも，軌道が酸素原子の方向に向いて

横方向に張り出していることによる [16]．

このような解析に注目して 5σ軌道の形状を見てみ
る．本表示システムでは，核間距離を連続的に変化さ

せたときの軌道の変化の様子を映像化することができ

るが，紙面ではスナップショットを示す．平衡核間距

離 (2.132 au)における 5σ軌道の電子分布表示 (Figure

5(a))，等値面表示（ワイヤフレーム）(Figure 5(b))を

見てみよう．

Figure 5. The 5σ orbital of the CO molecule

Figure 6. The HOMO of protonated Schiff base of retinal

(PSBR)

図では Cを原点に固定し，その左側（–z方向）に

Oが配置されている．Cの右側で大きく膨れた領域は，

Cの位置では窪んでいることが，Figure 3(b)の等値面

表示（ワイヤフレーム）から鮮明に見てとれる．RHF

による計算結果では，CO分子の 5σが Oではなくて

C側に偏った電子分布を示す．

核間距離を 3.5 au，5.0 auと延ばした場合の軌道を

各々Figure 5(c)，Figure 5(d)に示す．Figure 5(c)は等

値面表示（雲）で 2 つの原子の間に大きな電子分布

があり，Cと Oの外側にほぼ対称的に分布している．

Figure 5(d)等値面表示（面）では，やはり Cの両側に

大きく電子が分布することが描かれる．
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このように核間距離を変えながら，同時に表示方法

を高速に切り替えることができる本システムの機能は，

軌道の特徴をつかむ上で有効である．Figure 5(b),(c),(d)

の等値面表示では 0.05の値の面を描いている．本シ

ステムを使うことにより，この値を連続的に変化させ

て軌道の内部構造を把握できる．

3.3 レチナール プロトン化シッフ塩基
HOMO

最後に，色素タンパク質バクテリオロドプシンの発

色団であるレチナールのプロトン化シッフ塩基 (pro-

tonated Schiff base of retinal, PSBR)の HOMOを取り

上げる [17]．等値面表示（雲）したものが Figure 6で

ある．基底関数は 6-31g，使用プログラムは Gaussian

94[18]である．cubeデータのメッシュは 82�71�12で

ある．

バクテリオロドプシンは光エネルギーを利用したプ

ロトンポンプとして働く．レチナール分子は all-trans

の構造をとるが，568 nmの光励起により異性化反応

が引きおこされ，C13=C14結合が回転して 13-cisにな

る．等値面表示（雲）では，C13=C14結合の回転に伴

うHOMOの変化をリアルタイムで見ることができる．

紙面では動画を見せることができないが，回転するに

つれて，この結合より左側の部分に電子が局所化する

様子が見える．12個の核配置におけるボクセルデータ

を用いて，２章で説明した内挿法により，円滑にMO

の変化を表示することができる．

等値面表示（雲）は核配置の変化にともなうMOの

変化を追跡するのに適した表示方法である．

4 むすび

本研究ではボクセルデータとして与えられた分子軌

道データに基づき，分子骨格の変形に伴い分子軌道が

変化する様子を，5種類の表示によりリアルタイムで

表示する分子軌道描画プログラムMOOTICを開発し

た．分子軌道計算結果の可視化解析ツールとして，分

子の電子状態の特徴を把握するのに役立つことが期待

できる．

本研究の一部は文部省私立大学ハイテク・リサーチ・

センター補助金による財政的支援を受けた．
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We have developed the visualization system MOOTIC that enables real-time observation of changes of

molecular orbitals along the reaction coordinate or the nuclear displacement coordinate. Variation of the iso-

surface of a molecular orbital is also visualized. In our system, a fast rendering method is implemented to

display the iso-surface by interpolating a pair of voxel data sets similarly to the keyframe animation, which

is an image generation method to blend a pair of key frame images into the interpolated frame. In advance, a

series of voxel data sets are constructed by changing the nuclear coordinate, called the key position. We give

examples of visualization on a Microsoft Windows platform. They are inner nodal regions of the 2σg virtual

orbital of the hydrogen molecule and changes of molecular orbitals occur through bond elongation (carbon

monoxide) / bond rotation (protonated Schiff base of retinal). The number of inner nodal regions is useful to

characterize molecular orbitals.

Keywords: Molecular orbital, Electron density cloud, Scientific visualization, Volume rendering, Real-time

computer graphics
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