
4.Ghemical ﾏﾆｭｱﾙ抜粋 M0PAC の入出力に関係する機能ついてだけ説明します 

() 

1.主なｺﾏﾝﾄﾞ  <MOPAC7 の入出力に関係する項目だけ抜粋して訳者の注釈を加筆> 

 main menu/main toolbar/popup-menu(右ｸﾘｯｸで表れる)で表示されます 

 shift/ctrl ｷｰ併用で起動する隠れｺﾏﾝﾄﾞがあります 

1.1 main menu (画面の左上の FILE をｸﾘｯｸするとﾘｽﾄが表れます､目的の項目をｸﾘｯｸします) 

 ①FILE 

  New:  新しいﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄの開始 

  Open: ~.gpr ﾌｧｲﾙのﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄを開く 

  Save: ﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄを~.gpr ﾌｧｲﾙとして保存する 

  End:  ﾌﾟﾛｸﾞﾗﾑを終了します 

 ②HELP 省略(以下｢省略｣と書くのを省略するので項目番号が飛びます) 

1.2 main tool bar (画面の 2 段目にある目的の画像をｸﾘｯｸして選択します) 

 ①Draw<鉛筆の図〉:   分子描画面で原子の付加/変更はｸﾘｯｸ､結合の付加/変更はﾄﾞﾗｯｸﾞで行います｡ 

 ②Erase<消しｺﾞﾑの図〉: 分子描画面で原子の消去はｸﾘｯｸ､結合の消去はﾄﾞﾗｯｸﾞで行います｡ 

 ③Select<花火の図〉:  選択したい原子をｸﾘｯｸします｡選択されている原子をｸﾘｯｸすると選択ﾏｰｸが消えます｡ 

 ④Zoom〈虫ﾒｶﾞﾈの図〉:  分子の表示を拡大/縮小します(他の動作を行なわないと機能しないことあり)｡ 

 ⑤Clipping<二重正方形の図〉:   ｸﾞﾗﾌｨｯｸ表示の切り抜き面を設定します｡? 

 ⑥Translate tools<座標の図〉:   表示をしている分子の視点を平行移動させる｡ 

 ⑦Orbital tools〈分子軌道の図〉: 表示分子を中心として視点を動かします｡宇宙船から地球を見るように｡ 

 ⑧Rotate tools<回転の図〉:  視点を回転させます(分子が回転するように見えます:座標数値は不変)｡ 

 ⑨Measure<両矢印の図〉:   距離/角度/二面角を定義するために原子をｸﾘｯｸします｡(Select ﾂｰﾙと同様に)｡ 

 ⑩Period table<周期律表の図〉: 周期律表が表示されます｡目的とする元素をｸﾘｯｸして選択します｡ 

 ⑪結合<4 種類の結合の図〉:  単/二重/三重/共役結合から結合方法を選択します 

 ⑫Setup<MM の図〉:     MM 等の計算方法を選択します 

1.3 ﾎﾟｯｱｱｯﾌﾟﾒﾕｰ(ﾏｳｽの右ﾎﾞﾀﾝを押すと popup-menu が表示)←MOPAC7 の入出力に関係する項目だけ書きます 

 ①FILE: 

  Import MOPAC 様式 Z-matrix の入力に使います;  項目 2.6 参照 

  Export MOPAC 様式 Z-matrix の出力に使います;  項目 2.7 参照 

 ②Select:   選択した原子の移動が可能;      項目 2.2 参照 

 ③Render:  Label Mode:Index を選択すると原子の番号/元素名を表示します;   項目 2.5 参照 

 ⑤Compute: Geometry Optimization  MM 等による簡単な最適構造化をします;    項目 2.4 参照 

 ⑧Build:   Hydrogens 水素の追加/消去を行ないます;              項目 2.3 参照 
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2.1 操作例:ｴﾀﾉｰﾙ分子 

ｽﾃｯﾌﾟ 1： まず新しいﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄを開きます｡このため､ﾌｧｲﾙﾒﾆｭｰをｸﾘｯｸし､「New」を選んでください｡ 

ｽﾃｯﾌﾟ 2： 左上のﾂｰﾙﾊﾞｰから｢Draw｣を選んでください｡ﾄﾞﾛｰﾂｰﾙは､結合と原子を付加する法です｡ 

ｽﾃｯﾌﾟ 3： 原子/結合を分子に追加しはじめてください｡原子ﾀｲﾌﾟの既定値は炭素です｡原子を分子に追加するた

めに､その原子を追加したい所でｸﾘｯｸします｡2 つの原子間の結合を描くために結合の初めの原子の所で

左ｸﾘｯｸし､ﾏｳｽを 2 番目の原子にﾄﾞﾗｯｸﾞしてください｡次にﾏｳｽﾎﾞﾀﾝを離してください｡別な方法として既

存の原子を左ｸﾘｯｸし､ﾏｳｽを 2 番目の原子を置きたい所にﾄﾞﾗｯｸﾞし､それからﾏｳｽﾎﾞﾀﾝを離すことによっ

て同時に原子と結合を作成することもできます｡ 



ｽﾃｯﾌﾟ 4： 現時点で炭素主鎖が作成されているので､未だ描かれていない酸素原子を追加します｡すべての重い

原子 (水素以外)が用意されています｡画面の上方にあるﾂｰﾙﾊﾞｰから周期表(period table)ﾎﾞﾀﾝを選びま

す｡周期表のﾀﾞｲｱﾛｸﾞﾎﾞｯｸｽが表示されます｡目的とする元素のﾎﾞﾀﾝをｸﾘｯｸしてください｡ 

ｽﾃｯﾌﾟ 5： 炭素原子が追加された同じ方法で追加の酸素原子を分子に追加します｡ 

ｽﾃｯﾌﾟ 6： 最後に水素原子を追加します｡水素原子追加自動ﾂｰﾙを使って行うことができます(popup-menu 項目

Build/Hydrogens/Add 参照)｡水素原子を一つ一つ手動で追加することもできます(異性体を考えて入力

する場合)｡ｴﾀﾉｰﾙ分子のすべての原子が追加されました｡ 

ｽﾃｯﾌﾟ 7： 全ての原子/結合が表示されていますが分子が安定の配座ではありません｡ Ghemical は構造最適化

ﾂｰﾙを使って安定配座にすることができます(項目 2.4 参照) 

 構造最適化を動かすと､ｴﾀﾉｰﾙ分子の結合距離/結合角/他の構造的特徴は理想値にｾｯﾄされます(構造最適化のた

めに使われた分子力学配位場による)｡tool bar の｢Set the current bond type｣ﾎﾞﾀﾝをｸﾘｯｸして結合ﾀｲﾌﾟを変更

することもできます｡このﾎﾞﾀﾝを押して単/二重/三重/共役のﾘｽﾄから結合ﾀｲﾌﾟを選択します｡結合ﾀｲﾌﾟを変更す

るまで､同じ結合夕ｲﾌﾟを続けます｡共役結合は平行したｰと=で描かれます｡二重結合と三重結合は各々=と≡で

描かれます(MOPAC 計算に結合ﾀｲｱは使用しませんが､分子構造を説明するためには必要です)｡ 

2.2 選択した原子の移動 

 Moving only some atoms 

選ばれた原子だけを動かすことが可能です｡ﾂｰﾙﾊﾞｰから選択ﾂｰﾙをｸﾘｯｸした後動かしたい原子を選択して､ﾎﾞﾀ

ﾝをｸﾘｯｸして使いたいﾂｰﾙ(translate XY､orbit XY 等)を選んでください｡ﾄﾞﾗｯｸﾞすると選択した原子だけが動

きます｡ 

2.3 

 Add Hydrogen(水素追加)ﾂｰﾙ 

水素をすべての未結合の結合位に追加するために追加水素ﾂｰﾙを使うことができます｡すべての非水素原子を

分子に追加した後に､右ｸﾘｯｸし､popup-menu から構造を選んでください｡このﾒﾆｭｰから水素を選んでください､

次に追加を選んでください｡自動的に水素が分子に追加されます｡より正確な構造にするため最適化を行いま

す｡  Ghemical は､安定した配座(炭素の場合の四面体)に水素を配置します｡ 

 Remove Hydrogens (水素の消去) 

すべての水素原子を分子から取り除くﾂｰﾙがあります｡右ｸﾘｯｸし､ﾒﾆｭｰの｢Build｣を選び､ｻﾌﾞﾒﾆｭｰの水素を選び､

消去を選ぶことによって作動します｡ 

2.4 構造最適化 

構造最適化ﾂｰﾙは､分子の構造を最低のｴﾈﾙｷﾞｰ構造にします｡このﾂｰﾙを作動させるために､右ｸﾘｯｸして

popup-menu を呼び出してください｡そのﾒﾆｭｰにある Computeを選んでください､次に geometry optimization 

をｸﾘｯｸしてください｡ geometry optimization と呼ばれるﾀﾞｲｱﾛﾀﾞﾎﾞｯｸｽが現われます｡ﾀﾞｲｱﾛｸﾞﾎﾞｯｸｽに示され

ている 3 つのﾃｷｽﾄﾎﾞｯｸｽは､構造最適化の終点をｺﾝﾄﾛｰﾙします｡一般にこの値を変更するのは上級ﾕｰｻﾞｰだけにし

た方がいいでしょう｡ ｢Muximum number of steps:｣の値は､最適化を終わるまで繰返して計算する最大の回数

をしています｡｢Gradient cutoff:｣の値は､最適化が終わるﾍﾞｸﾄﾙの長さを表しています｡｢Delta E Cutoff:｣の値

はｽﾃｯﾌﾟの間のﾎﾟﾃﾝｼｬﾙ･ｴﾈﾙｷﾞｰを表しています｡各々のﾁｪｯｸは各々の値の左のﾁｪｯｸﾎﾞｯｸｽをﾁｪｯｸしないことで実

行不可能となります｡最適化を始めるために､OK をｸﾘｯｸしてください｡分子の配座は各ｽﾃｯﾌﾟでわずかに変化し

ます｡ﾛｸﾞﾎﾞｯｸｽにﾃｷｽﾄの列がﾌﾟﾘﾝﾄされます｡最初のｶﾗﾑは現在実行されている最適化のｽﾃｯﾌﾟを示します｡2 番目

のｶﾗﾑはそのｽﾃｯﾌﾟの分子のﾎﾟﾃﾝｼｬﾙ･ｴﾈﾙｷｰです｡この数値は小さくなるのが普通です｡3 番目のｶﾗﾑは最後のｽﾃｯ

ﾌﾟの勾配ﾍｸﾄﾙの長さです｡4 番目のｶﾗﾑは､前のｽﾃｯｱと現在のｽﾃｯﾌﾟの間のﾎﾟﾃﾝｼｬﾙｴﾈﾙｷﾞの変化です｡ｶﾗﾑの最終行

は､どの終端条件が最適化を終わらせたかを示します｡｢the n-steps termination test was passed｣は､最適化が

行われたｽﾃｯﾌﾟ数を意味しています｡これは一般に､最適化がさらに動いた場合､もっと最適な構造を見つけるこ



とができたことを意味しています｡最適化がそれらの条件で終わった時に Ghemical は､｢the termination test 

was passed｣｡または｢the delta_e termination test was passed｣を表示します｡ 

 例:この例はｼｸﾛﾍｷｻﾝの構造最適化を示します｡最初､この分子は平面であり､結合距離は等しくありません｡標

準ﾊﾟﾗﾒｰﾀで構造最適化が動きます｡ﾎﾟﾃﾝｼｬﾙ･ｴﾈﾙｷﾞｰ(delta_e)の変化が 1×10-7 なので､最適化は 175 回の繰り返

しで終わります｡ 

 構造最適化ﾛｸﾞﾎﾞｯｸｽ例:最適化の後､ｼｸﾛﾍｷｻﾝ分子はすべての C-C 結合距離が等しい椅子形配座になります｡ 

2.5 ﾗﾍﾞﾙ付け原子と結合 

Ghemical では､それらのﾌﾟﾛﾊﾟﾃｨを示す原子または結合にﾗﾍﾞﾙを付けることができます｡これらのﾗﾍﾞﾙは､表示ｳ

ｲﾝﾄﾞｰを右ｸﾘｯｸすることによって､Render-〉Rendering Mode を選び､次にﾘｽﾄからﾗﾍﾞﾙのﾀｲﾌﾟを選んで､追加す

ることができます｡ 

空白ﾗﾍﾞﾙ: 空白ﾗﾍﾞﾙは､ﾗﾍﾞﾙを表示しないための設定です｡これは､ﾗﾍﾞﾙが必要でない分子からﾗﾍﾞﾙを外すため

に使われます｡空白ﾗﾍﾞﾙはﾃﾞﾌｫﾙﾄ設定です｡ 

ﾗﾍﾞﾙｲﾝﾃﾞｯｸｽ: このｾｯﾃｨﾝｸﾞでは各原子に番号ﾗﾍﾞﾙを貼ります｡番号は､各原子が0で始まる分子に付けた数です

(例: 分子に最初に追加された原子が O､2番目が 1…)｡この数は Ghemical が内部で原子をどのよう

に参照しているかであり､Ghemical が､ﾕｰｻﾞｰが立体配座の検索ﾂｰﾙの中など特定の原子を指定する

必要がある時に使われます｡ 

ﾗﾍﾞﾙ電荷: このｾｯﾃｨﾝｸﾞでは近似電荷のﾗﾍﾞﾙを各原子に貼ります｡原子が最初に追加される時に､0 電荷としま

す｡その電荷を計算するために､ｴﾈﾙｷﾞ計算または構造最適化のどちらかがまず動いていなければな

りません｡ 

ﾗﾍﾞﾙ元素: この設定はその 1 文字か 2 文字の元素の略称を各原子にﾗﾍﾞﾙを貼ります｡ 

ﾗﾍﾞﾙ原子ﾀｲﾌﾟ: この設定はその原子ﾀｲﾌﾟのﾗﾍﾞﾙを各原子に貼ります｡最初の桁は原子番号を表していて､末尾

の数字は原子の結合形式を表しています｡各原子は構造最適化またはｴﾈﾙｷﾞ計算までﾀｲﾌﾟ Oxffffff と

して表示されます｡ 

ﾗﾍﾞﾙの結合ﾀｲﾌﾟ: この設定はその結合ﾀｲﾌﾟのﾗﾍﾞﾙを貼ります｡単結合はSというﾗﾍﾞﾙが貼られて､共役結合はC

というﾗﾍﾞﾙが貼られて､二重結合は D というﾗﾍﾞﾙが貼られて､三重結合は T というﾗﾍﾞﾙが貼られま

す｡ 

2.6 MOPAC の Z-matrix の入力 

 ①右ｸﾘｯｸでﾎﾟｯﾌﾟｱｯﾌﾟﾒﾆｭｰを呼び出す｡ 

 ②｢File｣にﾎﾟｲﾝﾀを置いてｸﾘｯｸするとｺﾏﾝﾄﾞﾘｽﾄが表示される｡ 

 ③そのﾘｽﾄから｢import｣をｸﾘｯｸ､ﾌｧｲﾙ書式から｢MOPAC internal｣をｸﾘｯｸする｡ 

 ④ﾌｧｲﾙ名を browser で選択して OK をｸﾘｯｸする｡ 

 ⑤画面上に 3D 分子構造が表示される｡ 

註:Z-matrix が様式に合わないと Ghemical が凍結することあり;座標やﾌﾗｯｸﾞが空白は許されない､0 を入力

しておく MOPAC の計算結果で原子の電荷の項があっても問題を起こすことはない｡原子の番号は問題を起

こす｡ 

2.7 MOPAC の Z-matrix を出力 

 ①右ｸﾘｯｸでﾎﾟｯﾌﾟｱｯｱﾒﾆｭｰを呼び出す｡ 

 ②｢File｣にﾎﾟｲﾝﾀを置いてｸﾘｯｸするとｺﾏﾝﾄﾞﾘｽﾄが表示される｡ 

 ③そのﾘｽﾄから｢Export｣をｸﾘｯｸし､ﾌｧｲﾙ書式から｢MOPAC internal｣をｸﾘｯｸする｡ 

 ④化合物名等をﾌｧｲﾙ名にして保存｡ 

 ⑤OK をｸﾘｯｸして Ghemical を閉じる(MOPAC 様式 Z-matrix でﾌｧｲﾙに保存；最初の 3 行が追加されている)｡ 


