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＜はじめに＞ 
近年、化学の分野において、コンピュータを用いた分子シミュレーションが盛んになってきている。

コンピュータによる理論計算化学は実験化学と相補的に補い合い、化学の進歩を支える重要な柱となっ

ている。この理論計算化学という手法を用いて分子構造を知ることが可能となるが、分子構造に関する

情報と分子の反応性や物性、生理活性とを関連させて理解するには、分子の立体構造の座標を数値のま

まで見るよりも、適切な図形処理を施し、視覚化する方が好ましいと思われる。 
 そこで本研究室では、コンピュータを用いた分子構造表示プログラムModrast-Pの開発を進めている。
このプログラムは、シェーディングを施した高度な表示形態の分子構造を表示できるものである。

Modrast-Pは、CUI(Character User Interface)を用いているため、すべてのワークステーションで利用
可能である。しかし、GUI(Graphical User Interface)を持ち合わせていないため、コマンド入力が主な
操作方法となっており、若干操作性の悪い箇所がある。そこで今回、X Window Systemのツールキッ
トの一つである GTK+での GUI の構築により、マウス入力を主な操作法とするためのプログラムを組
むことに着手した。 



＜概要＞ 
GTK+はUCBの Peter Mattisら三人によってGIMPを作成するために作成がはじめられたツールキ
ットである。GTK+の特徴として次のような点が挙げられる。 
・ GPL GUIライブラリである 
・ オブジェクト指向であるのでコードの使い回しなどが簡単に行える 
・ 各種 UNIXマシンやMicrosoft Windowsなど複数のプラットホーム上で稼動できる 
・ C以外への言語へのバインドも開発されており、他言語からの利用も可能である 
・ ユーザーからのマウス操作やキーボード操作によって駆動する「イベント駆動型」である 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 表記可能の分子モデルは、Wire-Frameモデル、Skeletonモデル、Ball & Stickモデル(Fig.1)、 Tubular
モデル(Fig.2), Space-Fillingモデル(Fig.3)の 5種であり、回転および拡大縮小、平行移動を簡単な操作
のみで行うことが出来るようになり、GUI化に成功した。 
 Modrast-Pの特徴は、分子を切断できることである。3原子を指定することにより切断面を作ってい
る。(Fig.4参照) 
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Fig.4  Clipping Space-Filling Model Fig.3  Space-Filling Model 

Fig.2  Tubular Model Fig.1  Ball & Stick Model 


