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 量子化学計算を始めるにあたって、まずは対象とする化学

物質の構造の入力、基底関数の選択をする必要がある。今回

は構造の入力、基底関数の選択についてみて見よう。 

 

１．構造の入力 

量子化学計算を始めるには対象とする分子や系のモデル

の構造を入力する必要がある。初期構造を入力しないことに

は計算は始まらない。 

構造の入力座標としては Cartesian coordinate、Z-matrix

（分子内座標）などがある。Cartesian coordinate による

方法では分子を構成する原子の（x，y，z）座標の入力を順

次行っていく。Z-matrix とは分子内の原子の相対的位置関

係（結合距離、結合角、2面角）を入力していく方法である。

また、Cartesian coordinate と Z-matrix を組み合わせて用

いる場合がある。自由度の大きい系を扱う場合などには両方

の方法について精通している必要がある。 

しかし、最近は量子化学計算ソフトに対するフロントエン

ドが多数市販され、フリーソフトでも手に入る。フロントエ

ンドとは分子の構造を 3 次元で入力することを助け、また、

計算結果の視覚化を行うプログラムをさす。これらのフロン

トエンドの利用によりマウスを動かすだけで複雑な分子の

組み立ても可能になる。 

量子化学計算ソフトウエアとして有名な Gaussian には

Gaussview というフロントエンドがある。また、フリーのソ

フトウエアとしては Facio１）などがある。これらのフロント

エンドの使用により分子構造を視覚で確かめながら、インプ

ットが可能であることから、入力間違いなどもなく確かであ

る。まずはこれらのフロントエンドの利用がお勧めである。  

 

２．基底関数とは何か？ 

量子化学計算をする場合、基底関数の選択が必要で必ず研

究者本人が選択する必要がある。選択をする以上は基底関数

の種類やその意味についてある程度知っておく必要がある

だろう。 

量子化学計算では一電子軌道φi を構成原子の原子軌道関

数の重ね合わせ（線形一次結合）で近似する方法をとってい

る。この原子軌道関数を基底関数（basis set）という。 

 

（１） 

 

基底関数χrの係数 Crは変分法で求められる。基底関数の

代表的なものとしてはスレーター型軌道（STO）とガウス型

軌道（GTO）がある。STO および GTO の s 関数を示す。 

 

（２） 

（３） 

 

ηやαは軌道指数と呼ばれ、基底関数の広がり（大きさ）

を決める指数である。 

2 つの関数の違いは r＝0 と r の大きなところで現れる。

ｒ＝0 では STO は有限の傾きを持つのに対し、GTO ではゼロ

となる。GTO は r＝0付近で平たく、STO はとんがっているの

である。また、ｒが大きいところでは GTO は STO よりも早く

減衰してしまう。 

STO は GTO よりもより原子の波動関数に近い形をしている

ので基底関数として適当である。しかし、STO では GTO より

も分子積分の数値計算に多大な時間を要してしまう。GTO を

使うほうが計算は容易になる。しかし、GTO はよい関数では

ないので計算の精度はさがってしまう。この問題は多数の

GTO の線形結合で表す縮約 GTO（CGTO）を用い STO の形状を

近似することで解決する。 

 

（４） 

 

ここでｇm, rは GTO をあらわしている。（４）を（１）に代入

すると、 

 

（５） 

 

結局、分子軌道を多数の GTO で表すこととなる。（４）（５）

式の係数 dm, rは短縮係数といい、短縮される前の GTO を原始

（primitive）GTO をいう。原始 GTO の数が増えるほど STO

へのフィッティングはよくなり計算の精度がよくなると予

想され、またそうなることがわかっている。 

各原子の各電子殻に対し、STO 1 個を用いる基底関数系を

最小（minimal）STO 基底系といい、各原子上にηの異なる

STO を 2 個置くものを DZ（double zeta）STO 基底系という。

DZ 基底系にすると分子内における原子軌道の柔軟性が高め

られ、計算の精度はあがる。結合には直接関与しない内殻軌

道である 1s には一つの STO、それ以外の外殻軌道には 2 つ

の STO を用いることにより基底関数の数を減らし計算の労

力を減らしつつも計算の精度は十分に得られるように工夫

したものを split valence 基底系という。以下に種々の基底

系についてみてみよう。 

 

・２-１．STO-NG 基底系 

STO-NGはminimal STO基底系で各原子の各電子殻に対し、

STO1 個を用い、さらに各々の STO を CGTO であらわす。N は

1つの STO を N 個の GTO であらわすことを示す。 
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水素原子につ

いて STO-3G を例

に考えて見よう。

STOは 1s 1個であ

り、原始 GTO は 3

個となる。酸素原

子はどうである

か。STO は 1s およ

び 2s、2px、2py、

2pzで 5つとなる。

原始GTOはそれぞ

れの STO に対し 3

つずつであるの

で 3＋3＋3×3＝

15 個となる。 

H2O の計算を行うときには原始 GTO は一体いくつ必要であ

ろうか。2 つの H に計 6 個、O には 15 個であるから、総計

21 個である。 

この基底関数、原始関数の総数によって CPU への負担、メ

モリーの必要量や計算時間を見積もることができる。基底関

数を増やせば、計算の精度はあがるが、計算の労力は増える

ばかりであるので計算を実際に始める前に原始 GTO を勘定

し、計画をよく練ることが必要である。 

 

・２-２．split valence 基底系（6-31G、4-31G、3-21G など） 

STO-NG では軌道の柔軟性が脆弱なため、定量性が低かっ

た。これを改善したものとして split valence 基底系がある。

最もよく使われる基底系として 6-31G や 4-31G、3-21G 基底

系がある。 

 内殻は 1つの STO、外殻軌道には 2つの STO を用いる。内

殻の STO はそれぞれ 6、4、3 個の原始 GTO を用い、外殻電子

殻の 2 つの STO 軌道はそれぞれ 3＋1 個、2＋1 個の原始 GTO

を用い近似している。 

水素原子について 6-31G 基底系を用いた場合の基底関数

の数をみてみよう。STO は 2 つである（内殻は存在しない）。

ひとつの STO に対し 3個ともう一つの STO には 1個、計 4個

の原始 GTO を用いる。酸素原子に対してはどうであるか。STO

は 1s に対して 1 個の STO、2s 軌道に対しては 2 個の STO、

2px、2py、2pzに対しそれぞれ 2つずつの 6個。STO は全部で

9 個となる。原始 GTO は 1s に対して 6 個、2s に対しては１

つの STO に対して 3個ともう一つの STO に対して 1個の計 4

個、2p にたいしては x、y、z おのおのに 1 つの STO に 3 個

ともう 1 つの STO に 1 個であるので計 12 個で原始 GTO の総

数は 22 個となる。 

 

 

H2Oの計算を行うときには原始GTOは4×2＋22＝30個必要

となる。 

 

・２-３．分極関数 

基底系をより改善するには一つの電子殻に対して用いる

STO の数を 3、4、…と増やしていけばよいように思える。し

かし、単調に同じ方位量子数をもった基底関数を足しこんで

いっても基底関数のバランスが崩れてしまう。たとえば、s

関数、p関数だけを増やしていくとアンモニアの構造は平面

に近い構造になってしまう。基底関数の更なる改良としては

分極関数を加えるのが普通である。 

分子中の水素原子は一様な電場を感じており、電子雲は電

場によって分極し、電子分布は核のまわりに球対称ではなく

なってしまう。この分極の効果、実際の分子中の原子軌道の

異方性の効果を取り入れるため、分極関数を加える。例えば

水素原子の場合、s関数にたいして p関数を加えてやること

によって、軌道に異方性を持たせることができる。普通、Li

から Fまでの第一周期の原子には d型、H には p軌道を加え

る。 

6-31G*や 6-31G(d)という場合は 3d 型の原始 GTO で、

6-31G**や 6-31G(d,p)は 6-31G(d)にさらに水素原子に対し

て p型の GTO を加えることを表している。 

 

・２-４．有効内殻ポテンシャル（ECP）近似 

原子の内殻の電子は結合や反応には直接関与せず、価電子

のみが直接関与する。特に電子数の多い遷移金属においては

その傾向は顕著になる。また、電子の数が増えると、すべて

の電子を考慮に入れ計算すると大変な労力を必要としてし

まう。これに対し、内殻の電子の効果はポテンシャルの形で

とりいれ、原子価電子のみを計算にいれる近似法として ECP

近似がある。 

この方法の利点は計算の労力を減らすこと、また、重原子

では重要な相対論的効果をポテンシャルをうまく選択すれ

ば、取り込める点にある。 

 

・２-５．基底関数系の選択 

基底関数系の選択にあたっては用いるコンピュータの性

能も考慮に入れつつ、できるだけ大きな基底系を用いるのが

もちろんよい。しかし、たった一つの基底関数系を使った結

果に安心するのではなく、いろいろな基底系を試してみて傾

向を自ら確かめるのがもっとも正しい方法である。また、同

じような計算の報告などから使用されている基底系の傾向

を調べてみることも非常に大切である。 

よく使われている基底系としては 6-31G(d,p)などがあげ

られ、最初の一歩として使用してみるとよいだろう。 
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図１、1s 軌道に対する STO 軌道および

STO-NG 軌道入手可能 



Peptide    

2D 

次回は、構造最適化および配座解析についてご紹

介します。 

今回は、Spartan によるモデル構築について、モデルキッ

トパネル（または、ビルダー）とよばれる、部品を取り出す

画面の紹介をします。 

Spartan を起動して分子を作成する手

順に入ると画面右側にモデルキットパ

ネルが表示されます。モデルキットパネ

ルは以下に説明する 6 枚がありますが、

最初に表示されるのは「Organic」パネ

ルです。 

炭素、窒素、酸素などの有機化学で頻

繁に使用する原子レベルのフラグメン

ト単位でモデルを作成することができ

ます。例えば図のように sp3 の炭素が選

ばれている状態で作業画面をクリック

すると、メタン分子を入力したことにな

ります。 

炭素原子の周り 4箇所の水素原子であ

るべきところは黄色い棒状のオブジェ

クトで表示されています。 

これは空の結合を意味しており、ここ

に新たにフラグメントを付加すること

ができることを意味しています。 

空の結合は、元の View モードに戻る

とすべて水素原子に置き換えられます。 

このパネルの下には、そのほか良く使

用される官能基や環構造を「Groups」メ

ニューや「Rings」メニューからアクセ

スして入力も可能で、Spartan に付属の

構造ライブラリにアクセスできる

「Custom」メニューもあります。ここか

らは、自分で一度作成したモデルを呼び

出すこともでき、用意されたライブラリ

を拡張、変更することも可能です。画面

内に表示された構造は、領域選択すると、

構造をクリップボードへコピーするこ

とができます。「Clipboard」ボタンを押

すと、プレビュー画面にフラグメントが

表示されます。 

「Inorganic」パネルは無機、有機金

属分子を作成する際に使用します。ここ

では原子種と、構造、結合のタイプをそ

れぞれ選択して作成、編集し、任意の構

造を作成します。 

生体分子の作成には「Peptide」パネ

ル「Nucleotide」パネルを使用します。

それぞれアミノ酸、核酸のシークエンス

を入力して作業画面に一気に分子を構

築できます。 

「Substituent」パネルは母核構造を

もつ類似した分子群を発生させるツー

ルです。修飾する官能基群を編集、追加

することも可能です。 

「2D」パネルの使用には ChemDraw を

必要とします。「New」,「Edit」のボタ

ンを押すことで ChemDraw のファイルを

新規作成または呼び出して編集し、自動

的に３次元化した部品として作業画面

に追加することができます。 

フラグメントの結合の後、そのほかの

結合を作成、もしくは結合の切断などの

機能もボタンからアクセスでき、分子力

場による構造最適化もボタンをクリッ

クすることで可能です。 

このように、Spartan は、多彩で、か

つ拡張可能なモデルキット群を装備し

ており、プラスチック製の分子模型を構

築するのと同じような手順で、途中の構

造を目で確認しながら、分子の作成がで

きます。 

分子モデリングソフトウェア“Spartan”（スパルタン）のご紹介 

（2）モデルキットパネル 

米国法人 Wavefunction,Inc. 日本支店長 内田 典孝
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分子モデリングソフトウェア“Spartan 【スパルタン】” 

IT スキルアップ応援キャンペーン 
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● コンピュータを利用して、業務を効率化したい．．． 
● コンピュータをもっと活用して、ワンランク上の研究成果につな

げたい．．． 

「計算化学」は、「実験化学」を“相補的”に 
サポートできるレベルに達してきています!! 

   もれなく…… 

“Spartan Full Ed., Essential Ed., Student Ed.”をご購入いただいた皆様に、もれな

く、販売書籍 1～3 冊をプレゼント!! 

① ヒーリー「有機化学のための分子モデリングワークブック」（フルカラー） 

W.J. Hehre, A.J. Shusterman, J.E. Nelson 著 幅田 揚一訳 4,750 円（税込） 

②  「計算有機化学入門」 

   W.J. Hehre 著 幅田 揚一訳 2,650 円（税込） 

③  「分子モデリング演習 初歩の初歩」 

   米国法人 WAVEFUNCTION, INC 日本法人編 2,100 円（税込） 

 

     抽選で…… 

実験化学者向け IT 活用誌“Infomatic World”の購読をお申込いただいた皆様の中から、

抽選で 10 名様に、ご希望の販売書籍 1 冊をプレゼント!! 

購読のお申込みは、こちらから⇒http://wako-chem.co.jp/siyaku/journal/index.htm 

書籍番号③

書籍番号② 

書籍番号① 

コード No. メーカーコード 品        名 容量 希望納入価格(円) プレゼント書籍

Spartan'06 Full Edition for Corporate (Windows) 
305-32011 S6F-CW 

スパルタン'06 フル、 企業向け (ウィンドウズ版) 
1 セット 600,000 ①②③  

Spartan'06 Essential Edition for Corporate (Windows) 
302-32021 S6E-CW 

スパルタン'06 エッセンシャル、企業向け (ウィンドウズ版) 
1 セット 350,000 ①②  

Spartan'06 Full Edition for Government (Windows) 
309-32031 S6F-GW 

スパルタン'06 フル、 政府系機関向け (ウィンドウズ版) 
1 セット 440,000 ①②③  

Spartan'06 Essential Edition for Government (Windows) 
306-32041 S6E-GW 

スパルタン'06 エッセンシャル、政府系機関向け (ウィンドウズ版) 
1 セット 280,000 ①②  

Spartan'06 Full Edition for Education (Windows) 
303-32051 S6F-EW 

スパルタン'06 フル、 教育機関向け (ウィンドウズ版) 
1 セット 228,000 ①②③  

Spartan'06 Essential Edition for Education (Windows) 
300-32061 S6E-EW 

スパルタン'06 エッセンシャル、教育機関向け (ウィンドウズ版) 
1 セット 138,000 ①②  

Spartan Student Edition, Single Pack USB Dongle Set (Windows) 
304-32081 SSU-DW01 

スパルタン、 大学向け、１ライセンス (ウィンドウズ版) 
1 セット 40,000 ③  

●希望納入価格には消費税等が含まれておりません。 

☆ キャンペーン対象商品 



 今回は，私が計算化学的手法を用いた初めての研究例（分

子力学法による計算）を紹介したい。この研究は，1999 年

にドイツ・ハイデルベルク大学の Peter Comba 先生が来日し

た際に，京都大学・梅谷重夫先生と共同研究を決め，ドイツ

帰国後に私に計算するよう指示して，私が留学中に行ったも

のである１）。 

 

13 族元素に属する Al(Ⅲ)と In(Ⅲ)のイオン半径の差が非

常に大きく（Al(Ⅲ) : r＝0.53Å ; In(Ⅲ) : r＝0.80Å），こ

の２つのイオンを分離するためには，イオンサイズを認識で

きるような抽出剤を分子設計すればいい。β-ジケトン誘導

体（Fig.1）は，さまざまな金属イオンと安定な錯体を形成

するので抽出試薬やキレート滴定のマスキング剤として広

く利用されており，13 族元素とも安定な錯体を形成する。 

Al(Ⅲ)も In(Ⅲ)もβ-ジケトン誘導体との錯体は，1：3の

6配位錯体となる（Fig.2）。β-ジケトン誘導体の 13 族元素

選択性を決定する重要な因子は，「金属に配位する酸素原子

間の距離」と「錯体内での配位子間相互作用」であることを

示した研究がすでに行われていた２）。たとえば，R1 と R3 あ

るいは R2 と R3 との間に斥力を生じるような嵩高い置換基

（フェニル基など）を導入して，酸素原子間距離を短くする

ことで，イオン半径が大きい In(Ⅲ)との錯形成を阻害する

ことができる。また，錯体形成に関与する 3 つのβ-ジケト

ン誘導体間で斥力を生じるような嵩高い置換基をR1やR2の

位置に導入すれば，イオン半径の小さい Al(Ⅲ)の場合にβ-

ジケトン誘導体同士の反発により，錯形成が阻害されるよう

になる。より高性能な金属イオン認識材料の高精度分子設計

を行うために，これら 2つの因子を分子力学法によって得ら

れる金属錯体のひずみエネルギーと抽出実験データとの相

関をとることにより定量的に評価しようと試みた。 

Fig.1 に示した 7 種類のβ-ジケトン

誘導体を用いて，Al(Ⅲ)と In(Ⅲ)の抽

出平衡実験を有機相としてベンゼンを

用いて，通常の液-液分配法に基づいて

行った結果を Table 1 に示した。ケン

ブ リ ッ ジ 結 晶 構 造 デ ー タ ベ ー ス

（ Cambridge Structural Database,1 

http://www.protein.osaka-u.ac.jp/ 

csd/csd.html）から得られたβ-ジケ

トン誘導体およびその Al(Ⅲ)と In(Ⅲ)との錯体構造を再現

するように，今回の分子モデリングに必要なパラメータを決

定した。次に，それぞれのβ-ジケトン誘導体の Al(Ⅲ)と

In(Ⅲ)との錯体の最安定構造を求め，その錯体のひずみエネ

ルギーを算出した。 

分子モデリングで計算される抽出前後の錯体内部エネル

ギー差ΔUと抽出平衡定数 Kexとの関係は次式で表される。a

および bは金属イオンの種類を表している。 

Al(Ⅲ)と In(Ⅲ)の分離のためのβ-ジケトン誘導体の分子設計 

北九州市立大学国際環境工学部 教授 上江洲 一也

Fig.1 The structures and abbreviations of the ligands   . 

Fig.2 Al(Ⅲ )-β-diketone derivative complex (CSD code : 

DUBMUI02). 

 pH1/2  logKex 

Ligand Al(Ⅲ) In(Ⅲ)  Al(Ⅲ) In(Ⅲ) 

HL1 3.30 3.95 -6.90 -8.85

HL2 4.01 - -9.03 - 

HL3 3.20 3.39 -6.60 -7.17

HL4 4.24 - -9.72 - 

HL7 2.12 2.63 -3.36 -4.89

HL8 3.00 2.51 -6.00 -4.53

HL9 3.47 4.98 -7.41 -11.97

 

Table 1. Extraction data for Al(Ⅲ) and In(Ⅲ)  

(Extraction conditions : ligand in benzene 1.0 mM, 

metal 0.1 mM). 
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（１） 

 

ここでαは、抽出平衡と内部エネルギー差との直線関係式に

おける見かけの定数であり，このような解析手法は，定量的

構造物性相関法（QSPR, Quantitative Sturucture- Property 

Relationship）と呼ばれる３）。5種類のβ-ジケトン誘導体に

おいて，Al(Ⅲ)錯体と In(Ⅲ)錯体のひずみエネルギー差と

抽出平衡定数の比との相関をとった QSPR の結果を Fig.3 に

示した。（HL2 と HL4 では In (Ⅲ)が全く抽出されないためプ

ロットできなかった。）これは，Al(Ⅲ)-In(Ⅲ)選択性とひず

みエネルギー差との相関を示している。錯形成に伴うひずみ

エネルギー変化量と抽出平衡定数の常用対数とは傾き 0.88

の良好な直線関係となった。HL8 では，他のβ-ジケトン誘

導体と Al(Ⅲ)－In(Ⅲ)選択性が逆転しているが（logKex, Al/In

＜0），その傾向も表現できている。また，Al(Ⅲ)錯体とIn(Ⅲ)

錯体のひずみエネルギーと抽出平衡定数との相関をとった

QSPR の結果を Fig.4 に示した。これは，Al(Ⅲ)あるいは

In(Ⅲ)に対する抽出能とひずみエネルギーとの相関を示し

ており，良好な直線関係となった。さらに，In(Ⅲ)を全く抽

出しない HL2 と HL4 では，ひずみエネルギーが Fig.3 の

In(Ⅲ)に関する相関線から大きく外れるほど高くなってい

ることから（HL2 : 88kJ/mol ; HL4 : 78kJ/mol），この相関

線から大きく外れるような錯体は形成不能であると考えら

れる。これらの結果より，「金属に配位する酸素原子間の距

離」と「錯体内での配位子間相互作用」という 2つの構造的

要因だけを考慮した分子モデリングにより，β-ジケトン誘

導体による Al(Ⅲ)あるいは In(Ⅲ)の抽出分離特性を説明で

きたことになる。 

 

分子力学法の力場パラメータの作成について 

分子力学法の計算には適切な経験的力場パラメータが必

要であり，パラメータ作成をする際にはどのような物性にフ

ィッティングするかが重要である。極論すると，フィッティ

ングした物性に関してはそのパラメータの有用性が保証さ

れるが，他の物性では有用であるとは限らない。本研究では，

β-ジケトン誘導体とその Al(Ⅲ)錯体あるいは In(Ⅲ)錯体

の結晶構造がひずみエネルギーが最低となる構造すなわち

最安定構造となるようにパラメータを作成した。作成したパ

ラメータは，結合伸縮エネルギー，変角エネルギー，ねじれ

エネルギーに関するものである。そのうち，エネルギー障壁

が最も低いねじれエネルギーに関するパラメータの決定が

最も困難であったが，10 種類以上のβ-ジケトン誘導体の結

晶構造を精度よく再現できるように根気よく調整していっ

たので，“β-ジケトン誘導体”に対しては非常に精度の高い

パラメータを作成することができたと自負している。この例

のように，特性発現が主に構造的因子で決定されている場合

は，類似構造をサンプルとして決定されたパラメータを独自

で作成して構造物性相関をとることが，分子認識材料設計に

非常に有用な方法であると考えている。 
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Fig.3 QSPR for the selectivity of β-diketones for Al (Ⅲ) 

and In(Ⅲ). 

Fig.4 QSPR for the extractivity of β-diketones for Al(Ⅲ) 

and In(Ⅲ). 
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今回は、分子構造ファイルを読み込んで MD を開始するま

でのプロセスについて説明していきたいと思います。 

MD の準備段階で必要なものとして、前回、初期構造ファ

イル・各原子の電荷・ポテンシャルパラメータの３つを挙げ

ましたが、最初に必要となるのが初期構造ファイルです。 

今回は、例として Chem3D で描画し MDL Mol 形式（ファイ

ル拡張子は.mol）で保存した酢酸分子を使用します。 

まずは、この酢酸分子ファイルを eMD2 に読み込んでみま

しょう。 

図のように、ファイルメニューの分子の追加をクリックし

て作成した Mol ファイルを選択すると、簡単に読み込むこと

が出来ます。 

画面に酢酸分子

が表示されたら、続

いてアトムタイプ

の割り当て及び電

荷の計算を行いま

す。アトムタイプと

は各原子の別名の

ようなもので、同一

原子種でも他原子

との結合などによ

って特性が異なる

ため、特性ごとに細

かく分類してポテ

ンシャルパラメー

タ内に定義されて

います。例えば、

eMD2 で使用してい

る Amber のポテン

シャルパラメータ

では、カルボキシル基の炭素は C、メチル基の炭素は CT と

いうアトムタイプが割り当てられています。 

MD を行うには、全ての原子に対して適切にアトムタイプ

を割り当てる必要がありますが、この各原子の特性を考慮し

ながら割り当てる作業が大変なことや、割り当てた結果、他

の原子との結合の組み合わせによってはポテンシャルパラ

メータ内に定義がなく MD が実行できないといった状況が発

生することがあり、これらのことが MD の大きなハードルの

１つとなっていますが、eMD2ではこのような負担を軽減する

ために、有機分子に関しては自動的に割り当てを行う機能を

実装しています。 

eMD2 でアトムタイプの割り当てと電荷の計算を行うには、

分子のプロパティ画面を開き下図の「アトムタイプ割り当

て」ボタン及び「電荷計算」ボタンを押すだけです。 

分子の種類によっては自動的に割り当たらないものもあ

りますので、その場合は手動での割り当てを行う必要があり

ます。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

次回は、MD の初期設定、実際にシミュレーションを実行

するプロセスについてご説明します。 

“eMD2”(エムディースクエア)で始める分子動力学シミュレーション 

（2）MD 開始までのプロセス 

株式会社インフォグラムシステム開発部 田上 享

eMD2の体験版及び今回の連載記事の Web 版を以下の URL より 

ご覧いただけます。 

http://www.emd2.jp/  こちらも、是非ご覧下さい。 

07901 学 01K

http://www.emd2.jp/
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