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【はじめに】 

分子軌道は電子の挙動を記述するための基本となる空間分布量であり，分子軌道の形状を把握する

ことは，反応のメカニズムを解明するうえで重要である．分子軌道の図形表現については，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表示等が用いられている[1,2]．これ

らは原子分子の電子状態や特徴を把握するのに役立っているが，ある断面での２Ｄ表現や等値面表示

は基本的に電子密度情報の一部しか表現できないため，軌道全体を理解するためには複数の画像が必

要となる．また，軌道の特徴がよく表現された画像を得るためには，適切な断面や等値面を選ぶ必要

があり，経験的な知識や試行錯誤が必要であった．その後，急速に進歩したコンピュータグラフィッ

クスの技術を用いてこれらの情報を３次元的に可視化しようという試みが，ここ十数年の間に盛んに

行われてきた[3]． 
一方，核座標の変形に伴う分子軌道の変化が理解できれば化学反応の予測などに有効であることは

周知のところである．また，内部節面[4]は分子の Rydberg 軌道の対称性の帰属や分子軌道の分類に重

要な情報を提供する．しかしながら，その可視化の方法については，あまり議論されてこなかった． 
本研究の目的はリアルタイム CG を利用した分子軌道変化の可視化にある．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を雲状オブ

ジェクトとしてリアルタイムでの表示を実現し報告した[5,6]．この方法は，数値計算によりあらかじ

め求められた複数の分子軌道データを基に描画するため，GPU 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分子軌道の再計算を必要としない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．しかしながら，はっきりとした輪郭を有し，形状として

認識できる等値面表示への期待も寄せられた． 
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おいて等値面にお

いても雲状オブジェクトと同様のリアルタイム性を維持し提供する補間手法を実現した．このアルゴ

リズムに基づいて，分子軌道描画プログラムシステム MOOTIC（Molecule Orbital Observation Tool 
with Iso-surface and Cloud）を開発した．このプログラムには，本研究の描画アルゴリズムに加え，

従来の描画機能も数種類備えており，利用者の目的に 適な描画方法に切り替えて分子軌道を表示す

ることができる． 
【分子軌道描画システム―等値面表示―】 

通常，ボリュームデータの等値面表示には，MarchingCubes 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，これらの高速化手法も確立されている[7-9]．このため，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．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核座標の変化における分子軌道の等値面

変化の表示を実現するには，複数の分子軌道データの補間状態を表示する必要がある．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おいて等値面においても雲状オブジェクトと同

様のリアルタイム性を維持し提供する補間手法を実現した． 
【MOOTIC（Molecular Orbital Observation Tool with Iso-surface and Cloud）】 

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，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．このプログラムは OpenGL[10]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 環境下で稼動しており，分子科学者への利用に供する

よう試用版を WEB サイトで公開している． 
開発言語は C++で，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 を用いて開発した． 
MOOTIC では核変化に伴う MO の変化を可視化することを目的とした雲オブジェクト，等値面（雲）

による表示，また MO の輪郭・形状を把握することを目的とした，等値面（面，ワイヤフレーム，点）

による表示がおこなえる．また，内部節面への応用を考慮し等値面での表示法においては透過度を自

由に変更する機能を付加した． 
【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．当日は MOOTIC のデモを行う予定である． 
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