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Anovelrepresentationofhydrogenatomicorbitals(ls-6h)Withacombinationofcontoursurfaces,contourmaps,and

theirpseudo3-dimensionaldisplaysweredeveloped.Animatedimages(digitalvideo)oftheirrepresentationsarestored

onacompactdisk(CD)togetherwithmovingpicturesofsimulationsofstandingwavesonacircularmembrane

(SWCM)･TheCDonamultimediapersonalComputerprovidesanelectronicdictionarytoshowanimationsinseveral

windowsfor仙ecomparisonofwavecharacteroforbitalswi血SWCM･Randomaccesscharacterof山eCDalso

providesrepresentationofdesiredcombinationoforbitalStounderstandmutualrelationofselectedorbitalS.

1.はじめに

量子化学は､電子の状態を記述する第1原理である.化学は物質学であり､化合物の性質は電子状態で

明らかにされる.有機化学を志す我々にとっても量子化学にもとづく分子設計や反応設計が不可欠な時代

となった.量子化学の基礎を理解するために重要であるオーピタルは,波動と粒子の二重性を持つ電子の

状態を表しているため,その本質を理解するのが難しい.このことは多くの研究者が水素原子のオーピタ

ルの可視化を試みる理由の一つとなっているl).たとえば,菊池らは,水素原子の 2p軌道x2pとその電子密

度分布(XZp)2を極表示,等高線表示,擬3次元表示で示し,また4f軌道までの3次元等値曲面図を表示し

た2).また,著者の-入時田は,Ⅹ軸上でのS軌道の関数値変化,XY平面上での 2px軌道の関数値変化とそ

の切断面の表示,2px軌道の等値曲面の連続回転表示,1S.2S,2px,3S,3px,3dxyの断面図のカラー表示,7個の

4f軌道の等値曲面表示,原子軌道の電子雲表示など,種々のパソコン用可視化プログラムを開発した3).

しかしながら,今までの報告のほとんどは静止画であり,動画 (アニメーション)の例は少ない.Whitnell

らは,原子軌道のVolumeRendering,Isosurface,Slicingをアニメーション化した4).著者らは,CG(Computer

Graphics)アニメーションのMPC(MultimediaPersonalComputer)5)によるデジタルビデオ化を検討している.

たとえば,追記型レーザーディスクを用いたオーピタルの等値曲面の3次元CGアニメーション等6,7)を発表し

てきた.また,これらのデジタルビデオを大容量かつランダムアクセスを特徴とするCD-ROMに記録し,

類似性や対比性のある画像の同時表示機能,検索や索引機能を付加した電子辞書化についても検討してい

る8-)0)

2.量子化学におけるオーピタル

N.Bohrは,電子が原子核のまわりを円運動していると考えた.この電子の運動する経路をBohrは軌道

(orbit)と呼んだ.量子化学では,電子はボーア模型のように一定の軌跡を描いて運動しているわけではなく,

その状態はSchrbdingerの波動方程式によって記述される3).1つの電子の波動方程式の解である波動関数を

オーピタルまたは軌道(orbital)と呼ぶ3･ll-15)

電子のオーピタルのエネルギーは,量子化されている.オーピタルは,主量子数n,方位量子数l,磁気量

子数mの3種類の量子数で表され 方位量子数l=0のときS軌道,l=1をp軌道,l=2をd軌道,l=3をf軌道,以
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下,∫-4,5,6…に対応してアルファベット順にg,h,i.‥軌道と呼ぶ.

3,円形膜の振動のシミュレーション

力学的な問題の一つに,周囲を固定した円形膜の振動があり,ドラムの振動がこれに相当する8).これは,

2次元の波動方程式で表され このときに表れる定常波はベッセル関数を用いてシミュレーションできる8).

図1に方位節線 (直線状の節線)の数(i)が1で,動径節線 (円形の節線)の数 (j)が1の表示例 (アニメーショ

ンの一部の画像)を示す.図2には,他の振動モード(i,jの値が異なる)も含めて,変位を色の濃さで表現

した図を示した.
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図1.円形膜の振動のシミュレーション(i=1,JL=1における振動)
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仁図2.水素原子のオーピタル (1S,2px-各々右側)と,周囲を固定した円形膜の振動 (モードをりで示す･各

々左側)との対比

4.オーピタルの波動

性波動方程式を解くことにより求められるオーピタルには,波動性がある7).このことは,波動方程式の解

を図示して対比することができる.たとえば,図2は,水素原子の1S,2S,3S,Zpx,3px,4px,3dxy,4dx,,5dxyオ-

どタルの断面における関数値の絶対値の大きさを白地の濃さ(明るさ)で表したものと,円形膜の振動を対比

させたものである9･11-13,16).また,図3は,水素原子の2px原子軌道のX軸を含む平面 (たとえばxY平面)に

おける関数値を高さ方向に図示したもので,2次元平面における情報を図示しているのにもかかわらず,み

かけ上は3次元の図に見えることから,擬3次元表示と呼ばれている.円形膜の振動における変位の量を示

す図(図1)と比較すると,縦軸の意味が異なるにもかかわらず,明らかな対比性を認識することができる.



図3.水素原子の



表1iMPC(MultimediaPersonalComputer)のいろいろなレベル

比較項目 MPCLevell(1991*)肝CLeVe12(1993年)HPCLevel.3(1995

年)中央演井処理装置 (CPV) 80386SX,16HHE以上 80486SX,25NHE以上 PentitzzL
,75此 以上ハードディスク (ED)容量 30肋ytes以上 160Mbytes以上

540肋ytes以上CD-ROW(CozpactDiskぬndoAAccessHemry) 150Kbytes/see 300Kbytes/sec以上
600馳ytes/sec以上

の転送速度 倍速 4倍速ビデオメモリ 2肋ytes以上

4Hbytes以上 8地yteS以上ビデオメモリが取り扱う標準的な画素数と色教 640×48
0圃素 640×480画素 640×480圃素

各画素256色 各画素65536色 各画素6

5536色6.オーピタルに開運する両便のデジタルビデオ化本研究では,まず,1S～6h原子軌道の

等値曲面･擬3次元 ･等高線の個別の3次元CGを作成し,次いでそれらを組み合わせてデジタルビデオ化した.また,オーピタルの波動性と力学的な円形膜の振動を対比さ

せる新しい表現方法についても検討した.6.1.等値曲

面表示等値曲面は,波動関数がある一定値をとる座標で構成

される曲面である.図4に,AVSを利用して作成した水素原子の6h(65Z5-70Z3r2十15zr4)原子軌道の等値曲面を示

す.波動関数が正の値をとるときを青で,負の値をとるとき

を赤で表し,さらに立体感を表現するために,CGのレ

ンダリング技術を用いている.レンダリングとは,立体物の

データにシェーディング (絵に陰影を付ける処理)を行な

いCGを仕上げることで,図4では



6.3,等高線表示

等高線は,波動関数のある断面上で関数値の等しい点を結んだものである.線画による表示 (図6左)と,

関数値の変化を色の変化により補間する表示(図6着)がある.

2000偏 _

図6.水素原子の2px原子軌道断面の等高線表示 (内側の等高線ほど関数値の絶対

値が大きい)6.4.画像の組み合わせ表示

等値曲面,擬3次元,等高
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図11･円形膜に起こる定常波(左)と水素原子のオーピタルにおける波動性(右)の類似性の比較表示.

左図は振動のアニメーション,右図は回転のアニメーションを,単独又は同時に行なえる.

(3)オーサリングツール28)を用いてアニメーションとして編集し,AVIファイルとして登録する.

この方法では,MPCで作成したデジタル画像をそのまま,アニメーション化するために,画質の劣化を回

避することができる･ただし,編集機能に制限があるため大容量のデジタルビデオの作成には不向きである.

図10に,本方法で作成したデジタルビデオのスナップショットを示す.

8.電子辞書化への取り組み

最近のMPCには,CD-ROMドライブが標準装備されている.本研究では,上述した動画や静止画をCD_R

に記録してCD-ROMとした29),MPCにはデジタルビデオを複数同時に表示する機能がある.そこでこのCD_

ROMの画像から種々の関連する画像を表示させるプログラムを作成した.たとえば,水素原子のオーピタ

ルにおける波動性と円形膜に起こる定常波の類似性を比較表示したり(図11),1S～6hオーピタルの一部を任

意に組み合わせ表示(図12)して相互関係が見られるような機能を付加した.さらに,オーピタルの一覧表示

(図13)に索引機能を付加して,そこから関連情報を見るような検索機能を付加して,オーピタルの電子辞書

を作成した･この方法は,CD-ROMのランダムアクセス機能により,検索時に表示したい画像をすぐ見るこ

とができ,有効であった.
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;.よこ J壬 TU図12･水素原子の2px原子軌道の擬3次元表示と等高線の組

み合わせ表示 (左)を等値曲面表示 (右)と並べて出力した例(それぞれ



9.まとめ

本研究では,水素原子のオーピタルについて様々な可視化方法を研究し,デジタルビデオ化した.類似の

ものとしては,米国のCaltechビデオ教材の化学アニメーションシリーズ第1巻 ｢原子軌道｣がある.これは,

CG技術を使って視覚的に解説したビデオデープである.ビデオテープの場合,説明の順序を変更すること

は困難であるが,CD-ROMを使用した場合,自分の見たいものを自由に選択して,自由な順序で見ることが

できる･著者らはこの特性を充分生かすために,検索 ･索引などの辞書の機能についてさらに検討している.
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図13
･
水素原子のオーピタルの一部を一覧表示させた例(主量子数n一方位量子&l-1の場合のみ表示)

また
,
画像の拡充について も計画している
.
現在は
,
水素原子のオーピタルを対象としているが,
今後は
,
2原子分子を手始めとして
,
さ らに複雑な分子の可視化や電子辞書化を検討していきたい
.
また
,
インター

ネッ
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Interface)を持っているのが特徴である.

21)フレームとは,ビデオを構成する一つ一つの画面のことである.
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24分の記録ができ,静止画と動画の混在も出来る.また,個々のフレームにナンバーが割り付けられている

ために,任意の場所にフレーム単位の記録再生が出来る.

23)フレームスキャンコンバータとは,コンピューターが出力するRGB信号をNTSC標準TV信号に変換する

ものである.今回使用したのは,フォトロン社製FSC-64000VZで,パーソナルコンピューターからワークス

テーションまで､リアルタイム (実時間),フルカラー (約1,677万色)で,また,水平周波数24-80kHzで対

応している.

24)VideofbrWiondowsとは,MPC上で,デジタルビデオを扱うために Microsoft社が提供している標準ソ

フトウェアである.

25)ビデオキャプチャボードとは,NTSC標準TV信号のビデオデータをRGB信号としてパソコンに取り込む

ために使用されるパソコン内蔵型の装置である.

26)AVIファイルとは,VideoforWindowsが扱うデジタルビデオファイルの形式である.

27)BMP(bitmap)データとは,Windowsが標準で取り扱う静止画ファイルの記録方式である.

28)オーサリングツールとは,マルチメディアを用いた作品を便利に作成をするためのソフトウェアであり,

文字 ･音声 ･画像などの素材の編集,データ形式の変換などが行える.本研究においては,Adobe社の

AdobePremiereforWindowsVer.2.0を使用した.

29)CD-R(RecordableCompactDisk)は,近赤外吸収色素を用いて半導体レーザー光による情報の記録が可能

としたCDで,書き換えが不可能なため,追記型ディスクとも呼ばれている.今臥 書き込みに使用した機

種は,Philips社のCDD521である.
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