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Java3Dを用いて分子構造の視覚化を行う、比較的軽量で高速なシステムの開発。
またそのシステムを携帯端末（PDA、携帯電話等）への移植を目指す。 

適応機種名 AT互換機 

 O S 名 Windows、PocketPC 

 ソース言語 Java  
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・日本コンピュータ化学会の無償利用 
 ソフトとする 
・独自に頒布する 
・ソフトハウス、出版社等から市販 
・ソフトの頒布は行なわない 
・その他     ○未定 

 

 
＜はじめに＞ 
 1995 年に Java 言語がリリースされて以来、プログラミングのスタイルは大幅に変更されてきた。 
Java 言語はオブジェクト指向であり、プラットホームに依存しないという特徴を持っている。それに
加え、Java言語はインターネットに対し優秀な親近性を持っているため、実際にJavaが誕生して以来、
World Wide Web（WWW）は劇的に変化してきた。また、携帯電話、PDA等の移動端末にまで Java
はそのシェアを広げ、より身近で数多くの Javaアプレットに触れる機会が多くなってきた。 
 そこで本研究室では Java 言語を用い、プラットホームに依存しない分子構造表示プログラムの開発
を進めている。今回、PDA 等の携帯端末への展開を視野にいれた分子構造表示プログラム開発を行う
ために、Java 言語によるグラフィックスパッケージ Java3D を用い、よりスムーズな描画ならびにア
ニメーションを行うことのできるプログラムの開発に着手した。 



＜概要＞ 
 近年、化学の分野においてコンピュータを用いた理論計算化学による、分子シミュレーションが盛ん

に行われるようになってきている。だが、その計算結果の多くは文字や数字の羅列で出力され、複雑な

分子構造やその物性をみるには不向きである。そこで出力結果に対して適切な図形処理を施し、視覚を

行うことが望ましい。 
 そこで 本研究室ではこれまでプラットホームに依存しない分子構造表示プログラムの開発を行っ

てきた（下図参照）。しかし、座標変更やアニメーションの際に描画速度が遅く、数多くの分子を取り

扱うには不都合が生じた。 

    
  （4画面表示用）           （シンプルに軽量化したもの） 

 そこで本研究ではこれまでのプログラムを大幅に改良し、Java3D を用いた分子構造表示プログラム
の開発に着手した。 

Java3Dは Java2（Java Development Kit 1.2.0以降；jdk）の環境において動作する、Java言語に
よるグラフィックスパッケージである。現在、PDA用の jdkである Java２ME（Micro Edition：jdk1.1.8
に相当）に対応したバージョンが開発されつつある。また携帯電話の分野においても J-Phoneでは開発
キットにおいて３Dを扱うことが可能であり、近い将来にこれらが一般的になることは予想に難くない。 

Java3Dを用いることにより描画速度はもとより、鮮明さ（画像のクオリティ）、視点・光源移動の容
易さが飛躍的に向上する。 
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