
分子骨格構造の三次元表示
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どのような方法が

メタンを例にとりあげてみよう.
H 

またはH-C-Hなどと表記さ

H 
れる.前者ではメタン分子は，炭素 l 個と水素 4

個から構成されることがわかり後者からはさらに

炭素のまわりに水素原子が結合していることがわ

かる.実際には，メタン分子は正図面体の各頂点

分子の構造を表現するには，

あるだろうか?

分子構造の表現

普通メタンはCH4 ，

メタン分子

により一意に表わせる.

以上のような表記法は分子の三次元構造を記述

図 1

することは可能だが，必ずしも人が認識するのに

適した表現形式とはいえない.そこで化学者がも

ち出してきたものは，三次元の模型である. [3 J 

この模型もさまざまな種類が考案されており，そ

に水素原子を配置し，その外接球の中心に炭素原

子を配置した立体構造を有しており(図 I )，上記

のような表記法では，この立体構造のすべてを記

述することはできない.メタン分子のような単純

なものでさえそうであるので，このような表記法

れぞれの目的に応じて用いられている.しかし，

対象とする分子がある程度以上の複雑さをもっと

重力その他の関係で模型をとり扱うことは困難と

たとえ対象分子が単純な構造であ

っても分子を形として人が認識する段になると模

型だけでは十分とはいえなくなってくる.そこで

さらに，なる.

では，光学異性体， D体， L体および少し複雑な

構造をもっ分子を表現しようとするとさまざまな

問題が生じてくる.これらの問題を解決するため

に，いくつかの工夫された表記法[12J[16Jが考案

されており分子構造の記述に用いられている.

こでは，三次元構造を記述するものとして最も一

般的なものの i つである結合表と直交座標の組み
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合わせを見てみよう. (図 2 ) 

結合表とはいうまでもなく，分子を構成する各

原子間の結合関係を表にしたものである.結合表

だけでは立体構造をユニークに表現することはで

メタンの結合表と直交座標，および

ファンデアワールス半径
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図 2

きないが，三次元直交座標系と組み合わせること
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コンピュータグラフィグスによる分子構造の表現

が力を発揮してくる.

2. 分子の三次元衰示

2.1 コンピュータグラ7" クス

コンピュータグラフィグスとは言うまでもなく

計算機の中に対象の構造をモデルとして記述し，

そのモデルを用いて対象を visual な形で CRT

上や紙の上に描くものである.描く装置も以前は

XY プロッタが主流であった.これはベンが物理

的に紙の上を動きモデル化された対象を描くもの

である.この方式だけでは時聞がかかってしま

う.しかし近年ハードウェアおよびソフトウェア

技術の急速な発展により高解像度，高速，さらに

色階調の豊富なカラー CRT 等が出現してきた.

さらにハードコピー装置を併用すると CRT 上の

像を実時間で写真や紙上に写すことも可能となっ

てきた.これまでたとえ CRT であっても表示は

本質的には三次元であった.ところが今は三次元

ディスプレイも普及し始めており，対象を三次元

空間の中でそのまま認識することが可能となって

きた. ソフトウェアの技術もモデルの理論の進歩

と同様に進んでおり，より Real な表示が試みら

れている.[3J[4J 鏡面反射，乱反射，透過光の

屈折等の効果を考慮したモデルも提出されてい

る. [4 J 

2.2 分子表示のモデル

化学分野においてもコンビュータグラフィグス

は盛んに利用されている.対象を分子とした場合

にも多くのモデルが考案され化学研究者たちによ

り効果的に利用されている.ここでは分子の骨格

構造を中心に着目し，その表示について見てみよ

う.
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表 1

( Skelton 
( Ball-stick 
( Space-fill 
( Dot 

分子骨格構造表示のモデルとしては表 i のよう

なものがこれまでに提出されている.[IJ[5J

[6J[13J 日 4J ところが，これらは l つのモデルで、

記述可能である.すなわち，原子を球と仮定し，

原子と原子の結合を円柱で表現する.これは言う

までもなく②の Bal1-Stick モテ手ルで、あるが， こ

こで球の半径をファンデアワールス半径とすれば

Space-fi11モデルとなり，半径を 0 とし各結合を

表わす円柱の直径を O とすれば，①の Skelton モ

デルとなる.結局，今のところ分子骨格構造の表

示に関するかぎり，本質的にはつのモテ"ルで

表現されているといえよう. 3 種類の表示例を挙

げる. (図 3 ， 4 , 5) 

2.3 分子表示のソフトウェア

分子の表示機能を組み込んだソフトウェアおよ

び分子表示のためのソフトウェアは，数多く開発

されている. [ 2 J[ 7 J[ 8 J [ 9 J 特に前者について

みれば，分子構造をとり扱う情報システムでは，

図 3 Skelton 表示例

図 4 Ball-stick 表示例
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Rotation Translation 

Zoom in/out 

Stereo View 

Animation 

Man-machine interaction 

橋渡しをするもので，両眼の視差を利用し，頭脳

の働きによる立体視を実現させるものである.

(図 6) Animation は， もちろんどのような表示

機能をもっソフトウェアでも CRT の前にカメラ

を設置し，コマ撮りを行なえば， Animation film 

の製作は可能である.しかし少なくとも，

mation 機能をもっというためには，なんらかの

形でコ γ ピ晶ータとカメラの撮影との同期をハー

ドウェアで行なうこと，あるいは直接コ γ ピ昌一

タにより Animation の作成および表示が行なえ

ることが必要であろう.現在までのところこの機

能をそなえたシステムはそれほど多くはない.最

後の Man-machine interaction 

話機能である.いくつかの表示システムはメニュ

Ani-

はいわゆる対

したが

Space-fill 表示例図 5

この場

一方式を利用しており， CRT 上のメニューから

必要な Option をライトベンやカーソルで選択さ

せるようになっている.一方コマンド方式では，

Key-board から， コマンドを入力することによ

り，諸表示機能が実現されることになる.

合，可能であれば両者の併用が望ましい.それぞ

れ一長一短であるからである.

る.また Zoom in , Zoom out 機能に

より，対象とする分子の局所構造，大域

構造を形として認識することが可能であ

Stereo View は二次元と三次元の

表示機能が必須といっても過言ではない.

って後者の表示用のソフトウェアも移殖性の高い

ものは，多くの情報システムで共通に使われるこ

とが多くなるわけである.ところが，コソピ品ー

タグラフィクスの場合，必ずしも，移殖性をもっ

たソフトウェア開発は容易でないことがある.ま

だグラフィグスの標準化が，完了していないため

である.その中でも名古屋大学別府良孝氏の NA

MOD[ 1 ]は QCPE[10Jにも登録されており移殖

性の高い表示プログラムとして有名である.

きて表示用のソフトウェアに重要求される機能に

は，どんなものがあるであろうか? 普通は表2に

挙げるものが基本的である. Rotation と Trans­

lation は，逆に言えば目の位置を対象に対して自

由に変化させるものであり. Zoom in/outは視野

の広さを変化させるものである.しかし単に Ro­

tation といっても各ソフトウェアにより，その使

用法は異なっており，回転の中心と回転角(x， 1/. 

z 各軸に関して)を与えるもの，回転を

ランダムに行なわせるもの，および，指

定した結合のまわりの回転角を与えるも

の等といろいろな方法がある.この中で

もランダムな回転は，思いがけない視点

を提供し，表示の効果を高めるようであ
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Stereo View 表示例図 8
る.
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函 7 Z-DNA の base

図 8 Z-DNA 

3. 応用例

前にも述べたように，表示は分子の構造を扱う

場合，ほとんど必須な概念である.したがって応用

としても，たとえば化学物質のデータベースおよ

びその検索，蓄積システム[ 7]，有機合成における

支援システム [8 ]，配座解析システム [9 ]，その他

諸々の構造をとり扱うシステム等でそれぞれ重要

な機能を果たしている.筆者の属する研究クールー

プでは，分子の機能と形との関係を解析するため

のシステム MOSA(Molecular Shape Analysis 

System)を開発中である. MOSA では，表示が，

基本的な機能として重要な役割を果たすことにな

る.この表示機能を用いた表示例を最後にいくつ

か挙げる.図 7 , 8 は， MIT の Rich 教授らが，

Science[ 1 1]に報告して話題となった. Z-DNA 

の表示である. MOSAでは，この base の回転す

る Animation の作成も行なっている.図 9 は B-
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図 9 Open B-DNA 

図 10 Open B-DNA+発ガン剤①

図 11 Open B-DNA+発ガン剤②

DNA の OpenなConformation の表示であり，

図10は，この DNA に，発ガン剤が入りこむ寸前

の状態を表示 (intercala tion) したものである.

図11では完全に入りこんでしまっている.このよ

うな状態の変化は， Animation によってのみ認

識されるものであり，われわれもこのAnimation

filmを製作中である.応用例は以上のようなもの
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の他にたくさんあり，とてもこの紙面に収めるこ

とはできないが，表示が単に道具のみにとどまら

ず，研究者の発想そのものを刺激し，さらに新し

い発見の手助けとなることを確信している.ま

た，研究のためだけでなく，教育分野の応用を考

えると，これもまた，これまでの化学教育の形態

を一変することになると思われる.

最後に，ここでは分子の骨格構造の表示につい

てほんのさわりを紹介したにすぎないが，この他

にも，電子密度分布の表示日5J，やエネルギー分

布等，骨格構造以外の属性についてもその三次元

表示が行なわれており，今後の化学分野では表示

が基本的な道具としてその力を発揮すると思われ

る.
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売れているウイスキー

酒類のような醸造製品は，原料を寝かせる期聞が長

く，しかも品質の良いものほど長期間寝かせる必要が

ある.ということは，醸造業者は原料を寝かせる間だ

け先を見越した需要に対応して仕込みをしておかなけ

ればならない.ところが最近の酒類，特に洋酒の需要

は，数年前に原料を仕込む時期の予想より大幅に伸び

ているはずである.それでもウイスキー業者は需要を

満たすだけ製品を供給しているということは，原料を

なにかで水増ししているということにほかならない.

つまり，よく売れているウイスキーは，どこかでイン

チキがあることになる.

このことはよ〈知られている事実のようだが，呑ん

べえは非OR的であるらしく，ほとんど誰もが意に介

さない.ウイスキーを買うなら.売れ行きの良くない

銘柄をおすすめする小野章勝)
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