
岡山理科大学理学部化学科  教育用分子軌道計算システム eduDV 

© Genta Sakane, Yoshihiro Mori 2019  1 

教育用分子軌道計算システム eduDVの開発（１０） 

 

坂根 弦太*（岡山理科大学 理学部 化学科） 

森 義裕（岡山理科大学 非常勤講師） 

 

1．はじめに 

教育用分子軌道計算システム eduDVを開発[1]，整備し[2]，GUIでの動作を実現[3, 4]，さらに開発を続

け[5-13]，最新版のプログラム一式[14]，マニュアル[15]，論文[16]，書籍[17, 18]を公開している． 

eduDV，および結晶構造，電子・核密度等の三次元データ可視化プログラム VESTA を含んだ“DV−X

法のための統合支援環境”[4, 17, 18]は，eduDV[1-18]，DV−X法[17-32]，秀丸エディタ[33]，DV−X法計

算支援環境[34]，VESTA[35, 36]から構成されており，教育・研究目的では無償で（秀丸エディタのみシ

ェアウェア，ただし金銭的に難儀している学生の方（学校内設置のパソコンで学生の方が使用する場合

も OK）には秀丸エディタフリー制度（アカデミックフリー個人・アカデミックフリー団体）がある）す

べての環境を構築することができる．岡山理科大学情報処理センターの学生実習用パソコンのすべてに

eduDV，DV−X法，秀丸エディタ，DV−X法計算支援環境，VESTAがインストールされており，基礎化

学，物理化学，無機化学，有機化学，量子化学などの講義・実習で活用できる． 

これまで eduDVで計算できる分子は，対称性を有し，分子軌道計算時に対称性軌道を使用するものの

みであったが，昨年度，対称性のない分子を eduDVに登録する方法，すなわち文献やデータベースより

得た分子の原子間距離・角度等の情報から Z行列[37]を作成し，Open Babel[38]により gzmat書式を xyz

書式に変換，xyz2f01により xyz書式を f01書式に変換し，f01ファイルを eduDVに登録する方法を開拓

した[13]．今年度はこの方法により，改訂 5版 化学便覧 基礎編Ⅱ[39]の表 16.2「単体および無機分子の構

造定数」に掲載されている化合物のうち，対称性のない分子を eduDVに組み込んだので報告する． 

 

2．開発環境 

Windowsノートパソコン（hp ENVY, CPU: Intel Core i7-4510U, 2.60 GHz, RAM: 16.0 GB, OS: 

Windows 10, 64-bit）に Open Watcom Fortran77 compiler (V2)[40]をインストールした環境を用いた． 

 

3．化学便覧 基礎編Ⅱ 表 16.2 

改訂 5版 化学便覧 基礎編Ⅱ[39]の表 16.2「単体および無機分子の構造定数」に掲載されている化合物

は 223種類である．これら 223種類の化合物を，その分子の属する点群で整理した．その分子が eduDV

のデータ自動入力機能「Auto-eduDV」[8]に，すでに登録済みであるか否かも示した．なお，「対称なし」

に分類した分子の中には，Cs点群に属する分子が含まれている． 

1. D∞h BO2【未登録】  CO2【登録済】  CS2【登録済】  C3O2【未登録】

 CaBr2【未登録】  CaCl2【未登録】  CdBr2【未登録】  CdCl2【未登録】

 CdI2【未登録】  HgCl2【登録済】  CgI2【未登録】  KrF2【登録済】

 N3【未登録】  XeF2【登録済】  ZnBr2【未登録】  ZnCl2【未登録】 

*Corresponding author: 岡山市 北区 理大町 1-1, gsakane@chem.ous.ac.jp 
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2. C∞v BClO【未登録】  BClS【未登録】  BFH+【未登録】  BFO【未登録】

 BHO【未登録】  BHS【未登録】  BrCN【登録済】  ClCN【登録済】

 CsOH【未登録】  FCN【登録済】  HCN【登録済】  HNC【未登録】

 HCNO【登録済】  ICN【未登録】  KOH【未登録】  N2H+【未登録】

 N2O【未登録】  OCS【未登録】  OCSe【未登録】  RbOH【未登録】

 SCSe【未登録】  SCTe【未登録】   

 

3. C2 H2O2【未登録】  H2SO4【未登録】  H2S2【未登録】  N2H4【未登録】

 O2F2【未登録】  S2Br2【未登録】  S2Cl2【未登録】   

 

4. C2v BF2H【未登録】  BrF3【未登録】  COBr2【未登録】  COCl2【未登録】

 COF2【未登録】  ClF3【未登録】  ClO2【登録済】  Cl2O【登録済】

 GeCl2【登録済】  GeF2【登録済】  H2O【登録済】  H2O+【未登録】 

 H2S【登録済】  NF2【未登録】  NH2【未登録】  NO2【登録済】

 NO2Cl【未登録】  NO2F【未登録】  OF2【登録済】  O3【登録済】

 PF2【未登録】  PH2【未登録】  PO2【未登録】  PbCl2【未登録】

 SCl2【登録済】  SF2【登録済】  SOF4【未登録】  SO2【登録済】

 SO2Cl2【未登録】  SO2F2【未登録】  S2O2【未登録】  SeO2【登録済】

 SiF2【登録済】  Si2H2【未登録】   

 

5. C3v AsBr3【登録済】  AsCl3【登録済】  AsF3【登録済】  AsH3【登録済】

 AsI3【登録済】  BH3NH3【未登録】 BiBr3【登録済】  BiCl3【登録済】

 CClF3【未登録】  CCl3F【未登録】  CF3I【未登録】  GdI3【登録済】

 GeBrH3【未登録】 GeClH3【未登録】 GeFH3【未登録】  H3O+【未登録】

 LuCl3【登録済】  NCl3【登録済】  NF3【登録済】  NH3【登録済】

 PBr3【登録済】  PCl3【登録済】  PF3【登録済】  PH3【登録済】

 POCl3【未登録】  POF3【未登録】  PrI3【登録済】  ReClO3【登録済】

 SbCl3【登録済】  SbH3【登録済】  SiBF3【未登録】  SiBH3【未登録】

 SiClH3【未登録】  SiFH3【未登録】  SiF3H【未登録】  SiH3【未登録】

 SiH3I【未登録】  VCl3O【未登録】    

 

6. C4v BrF5【未登録】  IF5【未登録】  MoCl4O【未登録】 WClF5【未登録】

 WF4O【未登録】   

 

7. D2h Al2Cl6【未登録】  B2H6【未登録】  Li2Cl2【未登録】  N2O4【登録済】 

 

8. D3d Ge2H6【未登録】  Se6【未登録】  Si2Cl6【未登録】  Si2F6【未登録】

 Si2H6【未登録】   
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9. D4d S8【未登録】   

 

10. D3h BBr3【登録済】  BCl3【登録済】  BF3【登録済】  BI3【登録済】

 B3H3O3【未登録】 B3H6B3【未登録】 Fe(CO)5【未登録】 GaF3【未登録】

 GaI3【未登録】  H3
+【未登録】  NbCl5【未登録】  PCl5【未登録】

 PF5【未登録】  SO3【未登録】  SeO3【未登録】  VF5【未登録】 

 

11. D4h XeF4【未登録】   

 

12. Td CBr4【登録済】  CCl4【登録済】  CF4【登録済】  GeBr4【登録済】

GeCl4【登録済】  GeH4【登録済】  HfCl4【登録済】  Ni(CO)4【登録済】

OsO4【登録済】  P4【未登録】  P4O6【未登録】  RuF4【登録済】

SiCl4【登録済】  SiF4【登録済】  SiH4【登録済】  SnCl4【登録済】

SnH4【登録済】  ThCl4【登録済】  ThF4【登録済】  TiBr4【登録済】

TiCl4【登録済】  VCl4【登録済】  XeO4【登録済】  ZrCl4【登録済】

ZrF4【登録済】   

 

13. Oh Cr(CO)6【登録済】 IrF6【登録済】  Mo(CO)6【登録済】 MoF6【登録済】

 NpF6【登録済】  OsF6【登録済】  PuF6【登録済】  ReF6【登録済】

 SF6【登録済】  SeF6【登録済】  UF6【登録済】  V(CO)6【登録済】

 W(CO)6【登録済】 WF6【登録済】  XeF6【未登録】   

 

14. 属する点群なし（Csを含む） BF2OH【未登録】 COClF【未登録】  ClOH【未登録】

 FOH【未登録】  FO2【未登録】  FSO【未登録】  HNCO【未登録】

 HNCS【未登録】  HNO【未登録】  HNO2【未登録】  HNO3【未登録】

 HNSO【未登録】  HN3【未登録】  HO2【未登録】  HSO【未登録】

 NClH2【未登録】  NF2CN【未登録】 NH2CN【未登録】 NH2F【未登録】

 NH2NO2【未登録】 NH2OH【未登録】 NOCl【未登録】  NOF【未登録】

 NSCl【未登録】  N2O3【未登録】  O(SiH3)2【未登録】 P2F4【未登録】

 S(SiH3)2【未登録】 S2O【未登録】  SOCl2【未登録】  SOF2【未登録】

 SeOF2【未登録】   

 

  対称性のない分子（Cs点群に属する分子を含む）は 32 種類であった．今回はこのうち，(1)イソシア

ン酸(isocyanic acid, HNCO, CAS[75-18-3])，(2)イソチオシアン酸(isothiocyanic acid, HNCS, CAS[3129-60-6])，

(3)ニトロキシル(nitroxyl, HNO, CAS[14332-28-6])，(4)亜硝酸(nitrous acid, HNO2, CAS[7782-77-6])，(5)硝酸

(nitric acid, HNO3, CAS[7697-37-2])，(6)アジ化水素(hydrogen azide, HN3, CAS[7782-79-8])，(7)ヒドロペルオ

キシルラジカル(hydroperoxyl radical, HO2, CAS[3170-83-0])，(8)モノクロラミン(monochloramine, NClH2, 

CAS[10599-90-3])，(9)ヒドロキシルアミン(hydroxylamine, NH2OH, CAS[7803-49-8])，(10)塩化ニトロシル
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(nitrosyl chloride, NOCl, CAS[2696-92-6])，(11)フッ化ニトロシル(nitrosyl fluoride, NOF, CAS[7789-25-5])， 

(12)三酸化二窒素(dinitrogen trioxide, N2O3, CAS[10544-73-7])，(13)一酸化二硫黄(disulfur monoxide, S2O, 

CAS[20901-21-7])を eduDVに登録する．これら 13種類の分子はいずれも Cs点群に属しているが，今回は

対称性軌道を使用せずに eduDVで分子軌道計算を行うこととする． 

 

4．f01の作成 

化学便覧[39]に掲載されている分子の構造定数（原子間距離・角度の情報）から Z行列[37]を作成した．

その後，Open Babel[38]で gzmat書式を xyz書式に変換，xyz2f01で xyz書式を f01書式に変換した． 

 

4-1．イソシアン酸(isocyanic acid, HNCO, CAS[75-18-3]) 

 イソシアン酸（図１）の構造定数は，表１に示す通りである． 

表１．イソシアン酸の構造定数 

 
 
 
 

図１．イソシアン酸 

（O は H に対してトランス） 

 

イソシアン酸の Z行列を図２に，xyzファイルを図３に，f01ファイルを図４に，VESTA画像を図５に

示す． 

 

 

 

 

                       図３．イソシアン酸の xyz ファイル 

 

 

 

図２．イソシアン酸の Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図４．イソシアン酸の f01 ファイル  図５．イソシアン酸の VESTA 画像 

N－H 0.995 Å 

N－C 1.214 Å 

C－O 1.166 Å 

∠HNC 124 ˚ 

∠NCO 173 ˚ 
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4-2．イソチオシアン酸(isothiocyanic acid, HNCS, CAS[3129-60-6]) 

 イソチオシアン酸（図６）の構造定数は，表２に示す通りである． 

表２．イソチオシアン酸の構造定数 

 
 
 
 

図６．イソチオシアン酸 

（S は H に対してトランス） 

 

イソチオシアン酸の Z行列を図７に，xyzファイルを図８に，f01ファイルを図９に，VESTA画像を 

図１０に示す． 

 

 

 

 

                       図８．イソチオシアン酸の xyz ファイル 

 

 

 

図７．イソチオシアン酸の Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図９．イソチオシアン酸の f01 ファイル  図１０．イソチオシアン酸の VESTA 画像 

 

4-3．ニトロキシル(nitroxyl, HNO, CAS[14332-28-6]) 

 ニトロキシル（図１１）の構造定数は，表３に示す通りである． 

表３．ニトロキシルの構造定数 

 
 
 
 

図１１．ニトロキシル 

N－H 0.993 Å 

N－C 1.207 Å 

C－S 1.567 Å 

∠HNC 132 ˚ 

∠NCS 174 ˚ 

N－H 1.063 Å 

N－O 1.212 Å 

∠HNO 108.6 ˚ 

O

H N
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ニトロキシルの Z行列を図１２に，xyzファイルを図１３に，f01ファイルを図１４に，VESTA画像を

図１５に示す． 

 

 

 

                       図１３．ニトロキシルの xyz ファイル 

 

 

図１２．ニトロキシルの Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図１４．ニトロキシルの f01 ファイル  図１５．ニトロキシルの VESTA 画像 

 

4-4．亜硝酸(nitrous acid, HNO2, CAS[7782-77-6]) 

 亜硝酸は s −トランス形，s –シス形の二種類がある（図１６）．それらの構造定数は，表４に示す通り

である．             表４．亜硝酸の構造定数 

 
a                                            a 

 
b                                            b 

 
s −トランス形  s –シス形 

図１６．亜硝酸 

s −トランス形の亜硝酸の Z行列を図１７に，s –シス形の亜硝酸の Z行列を図１８に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

図１７．s −トランス形の亜硝酸の Z行列  図１８．s –シス形の亜硝酸の Z行列 

 s−トランス形 s−シス形 

Ob－H 0.947 Å 0.975 Å 

N－Ob 1.441 Å 1.397 Å 

N－Oa 1.173 Å 1.190 Å 

∠OaNOb 110.5 ˚ 113.5 ˚ 

∠NObH 102.1 ˚ 104.4 ˚ 

H
O

O

N
H

O

O

N
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s −トランス形の亜硝酸の xyzファイルを図１９に，s –シス形の亜硝酸の xyzファイルを図２０に示す． 

 

 

 

図１９．s −トランス形の亜硝酸の xyz ファイル 図２０．s –シス形の亜硝酸の xyz ファイル 

s −トランス形の亜硝酸の f01ファイルを図２１に，s –シス形の亜硝酸の f01ファイルを図２２に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

図２１．s −トランス形の亜硝酸の f01 ファイル 図２２．s –シス形の亜硝酸の f01 ファイル 

s −トランス形の亜硝酸の VESTA画像を図２３に，s –シス形の亜硝酸の VESTA画像を図２４に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図２３．s −トランス形の亜硝酸の VESTA 画像 図２４．s –シス形の亜硝酸の VESTA 画像 

4-5．硝酸(nitric acid, HNO3, CAS[7697-37-2]) 

 硝酸（図２５）の構造定数は，表５に示す通りである． 

表５．硝酸の構造定数 

 
 

c 
 
 

+ 
 

− 
a                     b 
 

図２５．硝酸（平面形） 

Oc－H 0.941 Å 

N－Oc 1.410 Å 

N－Oa 1.198 Å 

N－Ob 1.213 Å 

∠HOcN 102.6 ˚ 

∠OcNOa 114.1 ˚ 

∠OcNOb 115.7 ˚ 
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硝酸の Z行列を図２６に，xyzファイルを図２７ 

に，f01ファイルを図２８に，VESTA画像を図２９ 

に示す． 

 

 

 

 

 

      図２７．硝酸の xyz ファイル 

 

図２６．硝酸の Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図２８．硝酸の f01 ファイル   図２９．硝酸の VESTA 画像 

4-6．アジ化水素(hydrogen azide, HN3, CAS[7782-79-8]) 

 アジ化水素（図３０）の構造定数を表６に示す．Z行列を図３１に，xyzファイルを図３２に示す． 

表６．アジ化水素の構造定数 

 
 
 

a               b 
c 

（H−N−−N+≡N ↔ H−N=N+=N−） 

図３０．アジ化水素（トランス形） 

 

 

 

 

 

 

      図３２．アジ化水素の xyz ファイル 

 

図３１．アジ化水素の Z行列 

H－ Na 1.02 Å 

Na－Nb 1.243 Å 

Nb－Nc 1.134 Å 

∠HNaNb 109 ˚ 

∠NaNbNc 171 ˚ 
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O

H O+

 アジ化水素の f01ファイルを図３３に，VESTA 

画像を図３４に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図３３．アジ化水素の f01 ファイル  図３４．アジ化水素の VESTA 画像 

4-7．ヒドロペルオキシルラジカル(hydroperoxyl radical, HO2, CAS[3170-83-0]) 

 ヒドロペルオキシルラジカル（図３５）の構造定数は，表７に示す通りである． 

 

表７．ヒドロペルオキシルラジカルの構造定数 

 
 
 
 

図３５．ヒドロペルオキシルラジカル 

ヒドロペルオキシルラジカルの Z行列を図３６に，xyzファイルを図３７に，f01ファイルを図３８に，

VESTA画像を図３９に示す． 

 

 

 

                       図３７．ヒドロペルオキシルラジカルのxyzファイル 

 

 

図３６．ヒドロペルオキシルラジカルの Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図３８．ヒドロペルオキシルラジカルのf01ファイル 図３９．ヒドロペルオキシルラジカルのVESTA画像 

O－H 0.971 Å 

O－O 1.3305 Å 

∠HOO 104.3 ˚ 
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4-8．モノクロラミン(monochloramine, NClH2, CAS[10599-90-3]) 

 モノクロラミン（図４０）の構造定数を表８に示す． 

 

表８．モノクロラミンの構造定数 

 

 

 

 

図４０．モノクロラミン 

 

２つの平面，△H-N-Clのなす角度（二面角）は， 

2(90 − cos−1(
1.017 sin (

107
2 )

1.017 cos(90 − (180 − 103.7))
)) = 111.6645433 

と算出した． 

 

モノクロラミンの Z行列を図４１に，xyzファイルを図４２に，f01ファイルを図４３に，VESTA画像

を図４４に示す． 

 

 

 

 

      図４２．モノクロラミンの xyz ファイル 

 

 

図４１．モノクロラミンの Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図４３．モノクロラミンの f01 ファイル  図４４．モノクロラミンの VESTA 画像 

 

4-9．ヒドロキシルアミン(hydroxylamine, NH2OH, CAS[7803-49-8]) 

 ヒドロキシルアミン（図４５）の構造定数を表９に示す． 

N－H 1.017 Å 

N－Cl 1.748 Å 

∠HNCl 103.7 ˚ 

∠HNH 107 ˚ 

H Cl

H

N
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表９．ヒドロキシルアミンの構造定数 

 

 

 

 

図４５．ヒドロキシルアミン 

（H−N−H の二等分線と O−H は 

トランスの位置にある） 

 

２つの平面，△H-N-O のなす角度（二面角）は， 

2(90 − cos−1(
1.02 sin (

107
2 )

1.02 cos(90 − (180 − 103.3))
)) = 111.3823359 

と算出した． 

 

ヒドロキシルアミンの Z行列を図４６に，xyzファイルを図４７に，f01ファイルを図４８に，VESTA

画像を図４９に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

      図４７．ヒドロキシルアミンの xyz ファイル 

 

 

図４６．ヒドロキシルアミンの Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図４８．ヒドロキシルアミンの f01 ファイル 図４９．ヒドロキシルアミンの VESTA 画像 

N－H 1.02 Å 

N－O 1.453 Å 

O－H 0.962 Å 

∠HNH 107 ˚ 

∠HNO 103.3 ˚ 

∠NOH 101.4 ˚ 

H

H

O
H

N
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4-10．塩化ニトロシル(nitrosyl chloride, NOCl, CAS[2696-92-6]) 

 塩化ニトロシル（図５０）の構造定数は，表１０に示す通りである． 

表１０．塩化ニトロシルの構造定数 

 
 
 
 

図５０．塩化ニトロシル 

塩化ニトロシルの Z行列を図５１に，xyzファイルを図５２に，f01ファイルを図５３に，VESTA画像

を図５４に示す． 

 

 

 

                       図５２．塩化ニトロシルの xyz ファイル 

 

 

図５１．塩化ニトロシルの Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図５３．塩化ニトロシルの f01 ファイル  図５４．塩化ニトロシルの VESTA 画像 

 

4-11．フッ化ニトロシル(nitrosyl fluoride, NOF, CAS[7789-25-5]) 

 

 フッ化ニトロシル（図５５）の構造定数は，表１１に示す通りである． 

表１１．フッ化ニトロシルの構造定数 

 
 
 
 

図５５．フッ化ニトロシル 

 

フッ化ニトロシルの Z行列を図５６に，xyzファイルを図５７に，f01ファイルを図５８に，VESTA画

像を図５９に示す． 

N－Cl 1.9745 Å 

N－O 1.1336 Å 

∠ONCl 113.32 ˚ 

O－N 1.1315 Å 

N－F 1.5167 Å 

∠FNO 109.92 ˚ 

O

Cl N

O

F N
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                       図５７．フッ化ニトロシルの xyz ファイル 

 

 

図５６．フッ化ニトロシルの Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図５８．フッ化ニトロシルの f01 ファイル  図５９．フッ化ニトロシルの VESTA 画像 

 

4-12．三酸化二窒素(dinitrogen trioxide, N2O3, CAS[10544-73-7]) 

 三酸化二窒素（図６０）の構造定数は，表１２に示す通りである． 

表１２．三酸化二窒素の構造定数 
                       a                                    b                             a              b 
 
                                             c 
 

図６０．三酸化二窒素 

 

三酸化二窒素の Z行列を図６１に，xyzファイル 

を図６２に示す． 

 

 

 

 

 

     図６２．三酸化二窒素の xyz ファイル 

 

図６１．三酸化二窒素の Z行列 

Na－Nb 1.864 Å 

Na－Oa 1.142 Å 

Nb－Ob 1.202 Å 

Nb－Oc 1.217 Å 

∠OaNaNb 105.1 ˚ 

∠NaNbOb 112.7 ˚ 

∠NaNbOc 117.5 ˚ 

O O

N

O

N
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三酸化二窒素の f01ファイルを図６３に， 

VESTA画像を図６４に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図６３．三酸化二窒素の f01 ファイル  図６４．三酸化二窒素の VESTA 画像 

 

4-13．一酸化二硫黄(disulfur monoxide, S2O, CAS[20901-21-7]) 

 一酸化二硫黄（図６５）の構造定数は，表１３に示す通りである． 

表１３．一酸化二硫黄の構造定数 

 
 
 
 

図６５．一酸化二硫黄 

一酸化二硫黄の Z行列を図６６に，xyzファイルを図６７に，f01ファイルを図６８に，VESTA画像を

図６９に示す． 

 

 

 

                       図６７．一酸化二硫黄の xyz ファイル 

 

 

図６６．一酸化二硫黄の Z行列 

 

 

 

 

 

 

 

 

図６８．一酸化二硫黄の f01 ファイル  図６９．一酸化二硫黄の VESTA 画像 

S－S 1.8842 Å 

S－O 1.4562 Å 

∠SSO 117.88 ˚ 

O

S S
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5．eduDVメニューの改変 

対称性軌道を使わない分子軌道計算を eduDV[1-18]に組み込むため，以下のファイルを改変，もしくは

新規作成した． 

5-1．eduDV.mac 

昨年度の報告[13]で計画したとおり，eduDVのト

ップメニューを改変した．eduDV.macを図７０に，

秀丸エディタ[33]で eduDV.mac を実行した画面を

図７１に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

       図７１．eduDV のトップメニュー 

図７０．eduDV.mac（秀丸エディタマクロ） 

 

5-2．02menu.mac 

図７１のトップメニューの「02. 化合物名（化学

式）で分子を選択（単体および無機分子）…」を

クリックすると，02menu.mac が実行される．

02menu.macを図７２に，実行画面を図７３に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

       図７３．02menu.mac 実行画面 

図７２．02menu.mac（秀丸エディタマクロ） 

 

5-3．02-009.mac 

図７３の画面で「02-009. ヒドロキシルアミン(hydroxylamine, NH2OH, CAS[7803-49-8])」をクリックす

ると，02-009.macが実行される．02-009.macを図７４に，実行画面を図７５に示す． 
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       図７５．02-009.mac 実行画面 

図７４．02-009.mac（秀丸エディタマクロ） 

5-4．02-009-n.mac 

図７５の画面で「ノンスピン(Nonspin)版（通常

はこちら）」クリックすると，02-009-n.mac が実行

される．02-009-n.macを図７６に，実行後の秀丸エ

ディタ画面を図７７に示す． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

       図７７．02-009-n.mac 実行後の秀丸エディタ画面 

 

図７６．02-009-n.mac（秀丸エディタマクロ） 

 

5-5．menu-n.bat，menu-s.bat 

 図７６の 02-009-n.macの 30行目で，menu-n.batが実行される．この時，二つの引数が menu-n.batに渡

される． 

menu-n.bat 02 009 

一つ目の引数は図７１のトップメニューのメニュー番号，二つ目の因数は図７３のメニューにおける

メニュー番号である．それぞれの引数は menu-n.batの中で，%1，%2として記述して使用できる． 

 図７５のメニューで「スピン(Spin Polarization)版（スピン分極を考慮に入れた計算）」をクリックした

場合は 02-009-s.mac（本論文に内容は掲載していない）が実行されるが，その 30行目 

runsync2 $path_dvdir + "¥¥EXEC¥¥MENU-S.BAT 02 009"; // menu-s 02 009 の実行 

では menu-s.batが実行される．この時も menu-n.batと同様，二つの引数が渡される． 

menu-s.bat 02 009 

図７８に menu-n.batを示す． 
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    ----+----1----+----2----+----3----+----4----+----5----+----6----     ----+----1----+----2----+----3----+----4----+----5----+----6---- 
001 @echo off     119 rename F08P F08P_S 
002 if exist f01 goto err1    120 echo *********************************************************** 
003 if exist f25 goto err2    121 echo PPPP    OOO   PPPP     A    NN  N  L 
004 copy %dvdir%¥data¥%1-%2-n.txt f01   122 echo P   P  O   O  P   P   A A   NN  N  L 
005 call %dvdir%¥exec¥makef05scfs   123 echo P   P  O   O  P   P  A   A  N N N  L 
006 call %dvdir%¥exec¥existf05   124 echo PPPP   O   O  PPPP   A   A  N N N  L 
007 if exist F05exist.txt goto fexist   125 echo P      O   O  P      AAAAA  N  NN  L 
008 goto err3     126 echo P      O   O  P      A   A  N  NN  L 
009 :fexist     127 echo P       OOO   P      A   A  N   N  LLLLL 
010 del F05exist.txt    128 echo *********************************************************** 
011 echo *********************************************************** 129 call %dvdir%¥exec¥popanl 
012 echo            d         DDDD   V   V  130 echo *********************************************************** 
013 echo            d         D   D  V   V  131 echo   A    TTTTT  L      IIIII   SSS   TTTTT 
014 echo  eee    dddd   u  u  D   D  V   V  132 echo  A A     T    L        I    S   S    T 
015 echo e   e  d   d   u  u  D   D  V   V  133 echo A   A    T    L        I     S       T 
016 echo eeee   d   d   u  u  D   D  V   V  134 echo A   A    T    L        I      S      T 
017 echo e      d   d   u  u  D   D   V V   135 echo AAAAA    T    L        I       S     T 
018 echo  eeee   dddd    uuu  DDDD     V   136 echo A   A    T    L        I    S   S    T 
019 echo *********************************************************** 137 echo A   A    T    LLLLL  IIIII   SSS     T 
020 echo NN  N                 SSS            i  138 echo *********************************************************** 
021 echo NN  N   ooo   nnnn   S   S  pppp          nnnn  139 call %dvdir%¥exec¥atlist >atlist.out 
022 echo N N N  o   o  n   n   S     p   p   ii    n   n 140 echo *********************************************************** 
023 echo N N N  o   o  n   n    S    p   p    i    n   n 141 echo BBBB   L      L      IIIII   SSS   TTTTT 
024 echo N  NN  o   o  n   n     S   pppp     i    n   n 142 echo B   B  L      L        I    S   S    T 
025 echo N  NN  o   o  n   n  S   S  p        i    n   n 143 echo B   B  L      L        I     S       T 
026 echo N   N   ooo   n   n   SSS   p       iii   n   n 144 echo BBBB   L      L        I      S      T 
027 echo *********************************************************** 145 echo B   B  L      L        I       S     T 
028 echo  SSS    CCC     A    TTTTT   146 echo B   B  L      L        I    S   S    T 
029 echo S   S  C   C   A A     T    sss     t    aaaa   r rr    t 147 echo BBBB   LLLLL  LLLLL  IIIII   SSS     T 
030 echo  S     C      A   A    T   s   s  ttttt      a  rr  r ttttt 148 echo *********************************************************** 
031 echo   S    C      A   A    T    s       t     aaaa  r       t 149 call %dvdir%¥exec¥bllist >bllist.out 
032 echo    S   C   C  AAAAA    T      s     t    a   a  r       t 150 echo *********************************************************** 
033 echo S   S  C   C  A   A    T   s   s    t t  a  aa  r       t t 151 echo PPPP   RRRR   EEEEE   SSS   TTTTT   SSS 
034 echo  SSS    CCC   A   A    T    sss      t    aa a  r        t 152 echo P   P  R   R  E      S   S    T    S   S 
035 echo *********************************************************** 153 echo P   P  R   R  E       S       T     S 
036 echo [%1-%2-Nonspin DV-Xalpha(SCAT) start] > %1-%2_time.txt 154 echo PPPP   RRRR   EEEE     S      T      S 
037 time < %dvdir%¥data¥return.key | find "." >> %1-%2_time.txt 155 echo P      R   R  E         S     T       S 
038 goto scatrun    156 echo P      R   R  E      S   S    T    S   S 
039 :scatrun     157 echo P      R   R  EEEEE   SSS     T     SSS 
040 call %dvdir%¥exec¥dvscat   158 echo *********************************************************** 
041 if exist converge.bat goto del1   159 call %dvdir%¥exec¥prests 
042 goto cont1    160 echo *********************************************************** 
043 :del1     161 echo W   W    A    V   V  NN  N  U   U  M   M 
044 del converge.bat    162 echo W   W   A A   V   V  NN  N  U   U  MM MM 
045 goto cont1    163 echo W   W  A   A  V   V  N N N  U   U  M M M 
046 :cont1     164 echo W W W  A   A  V   V  N N N  U   U  M M M 
047 if exist convd.txt goto del2   165 echo W W W  AAAAA  V   V  N  NN  U   U  M   M 
048 goto cont2    166 echo WW WW  A   A   V V   N  NN  U   U  M   M 
049 :del2     167 echo W   W  A   A    V    N   N   UUU   M   M 
050 del convd.txt    168 echo *********************************************************** 
051 goto cont2    169 call %dvdir%¥exec¥wavnum <%dvdir%¥data¥zero 
052 :cont2     170 echo *********************************************************** 
053 if exist notconv.txt goto del3   171 echo M   M    A    K   K  EEEEE  L       000      4 
054 goto cont3    172 echo MM MM   A A   K  K   E      L      0   0    44 
055 :del3     173 echo M M M  A   A  K K    E      L      0  00   4 4 
056 del notconv.txt    174 echo M M M  A   A  KK     EEEE   L      0 0 0  4  4 
057 goto cont3    175 echo M   M  AAAAA  K K    E      L      00  0  44444 
058 :cont3     176 echo M   M  A   A  K  K   E      L      0   0     4 
059 call %dvdir%¥exec¥cnvchk150   177 echo M   M  A   A  K   K  EEEEE  LLLLL   000      4 
060 call converge.bat    178 echo *********************************************************** 
061 if exist convd.txt goto cont4   179 call %dvdir%¥exec¥makel04 <%dvdir%¥data¥three 
062 if exist notconv.txt goto cont4   180 echo *********************************************************** 
063 del converge.bat    181 echo L      V   V  L       SSS   H   H  M   M 
064 goto scatrun    182 echo L      V   V  L      S   S  H   H  MM MM 
065 :cont4     183 echo L      V   V  L       S     H   H  M M M 
066 echo [%1-%2-Nonspin DV-Xalpha(SCAT) end] >> %1-%2_time.txt 184 echo L      V   V  L        S    HHHHH  M M M 
067 time < %dvdir%¥data¥return.key | find "." >> %1-%2_time.txt 185 echo L      V   V  L         S   H   H  M   M 
068 echo *********************************************************** 186 echo L       V V   L      S   S  H   H  M   M 
069 echo  SSS    CCC     A    TTTTT                          d 187 echo LLLLL    V    LLLLL   SSS   H   H  M   M 
070 echo S   S  C   C   A A     T                 nnnn       d 188 echo *********************************************************** 
071 echo  S     C      A   A    T           eee   n   n   dddd 189 call %dvdir%¥exec¥lvlshm 
072 echo   S    C      A   A    T          e   e  n   n  d   d 190 echo *********************************************************** 
073 echo    S   C   C  AAAAA    T          eeee   n   n  d   d 191 echo H   H  L       GGG     A    PPPP 
074 echo S   S  C   C  A   A    T          e      n   n  d   d 192 echo H   H  L      G   G   A A   P   P 
075 echo  SSS    CCC   A   A    T           eeee  n   n   dddd 193 echo H   H  L      G      A   A  P   P 
076 echo *********************************************************** 194 echo HHHHH  L      G GGG  A   A  PPPP 
077 del converge.bat    195 echo H   H  L      G   G  AAAAA  P 
078 echo *********************************************************** 196 echo H   H  L      G   G  A   A  P 
079 echo  CCC    OOO   NN  N  TTTTT  RRRR   DDDD     A   L     L 197 echo H   H  LLLLL   GGG   A   A  P 
080 echo C   C  O   O  NN  N    T    R   R  D   D   A A  L     L 198 echo *********************************************************** 
081 echo C      O   O  N N N    T    R   R  D   D  A   A L     L 199 call %dvdir%¥exec¥hlgap 
082 echo C      O   O  N N N    T    RRRR   D   D  A   A L     L 200 echo *********************************************************** 
083 echo C   C  O   O  N  NN    T    R   R  D   D  AAAAA L     L 201 echo H   H  L       GGG     A    PPPP    SSS 
084 echo C   C  O   O  N  NN    T    R   R  D   D  A   A L     L 202 echo H   H  L      G   G   A A   P   P  S   S 
085 echo  CCC    OOO   N   N    T    R   R  DDDD   A   A LLLLL LLLLL 203 echo H   H  L      G      A   A  P   P   S 
086 echo *********************************************************** 204 echo HHHHH  L      G GGG  A   A  PPPP     S 
087 call %dvdir%¥exec¥contrdall   205 echo H   H  L      G   G  AAAAA  P         S 
088 dir/w *.sca    206 echo H   H  L      G   G  A   A  P      S   S 
089 echo *********************************************************** 207 echo H   H  LLLLL   GGG   A   A  P       SSS 
090 echo NN  N  EEEEE  TTTTT   CCC   208 echo *********************************************************** 
091 echo NN  N  E        T    C   C   209 call %dvdir%¥exec¥hlgaps 
092 echo N N N  E        T    C   210 type i08 
093 echo N N N  EEEE     T    C   211 type f08e 
094 echo N  NN  E        T    C   C   212 if exist notconv.txt goto notconv 
095 echo N  NN  E        T    C   C   213 del convd.txt 
096 echo N   N  EEEEE    T     CCC   214 goto end 
097 echo *********************************************************** 215 :notconv 
098 call %dvdir%¥exec¥netc    216 echo; 
099 echo *********************************************************** 217 echo *********************************************************** 
100 echo BBBB   NN  N  DDDD    OOO   DDDD   RRRR  218 echo *** WARNING ** WARNING ** WARNING ** WARNING ** WARNING *** 
101 echo B   B  NN  N  D   D  O   O  D   D  R   R  219 echo *********************************************************** 
102 echo B   B  N N N  D   D  O   O  D   D  R   R  220 echo ***  SCAT (NonSpin version) has not been converged yet. *** 
103 echo BBBB   N N N  D   D  O   O  D   D  RRRR  221 echo *********************************************************** 
104 echo B   B  N  NN  D   D  O   O  D   D  R   R  222 echo *** WARNING ** WARNING ** WARNING ** WARNING ** WARNING *** 
105 echo B   B  N  NN  D   D  O   O  D   D  R   R  223 echo *********************************************************** 
106 echo BBBB   N   N  DDDD    OOO   DDDD   R   R  224 del notconv.txt 
107 echo *********************************************************** 225 goto end 
108 call %dvdir%¥exec¥bndodr   226 :err1 
109 echo *********************************************************** 227 echo ***ERROR*** f01 already exist 
110 echo PPPP    OOO   PPPP     A    NN  N  L       SSS  228 goto end 
111 echo P   P  O   O  P   P   A A   NN  N  L      S   S 229 :err2 
112 echo P   P  O   O  P   P  A   A  N N N  L       S  230 echo ***ERROR*** f25 already exist 
113 echo PPPP   O   O  PPPP   A   A  N N N  L        S  231 goto end 
114 echo P      O   O  P      AAAAA  N  NN  L         S  232 :err3 
115 echo P      O   O  P      A   A  N  NN  L      S   S 233 echo ***ERROR*** F05 not exist 
116 echo P       OOO   P      A   A  N   N  LLLLL   SSS  234 goto end 
117 echo *********************************************************** 235 :end 
118 call %dvdir%¥exec¥popanls       ----+----1----+----2----+----3----+----4----+----5----+----6---- 
    ----+----1----+----2----+----3----+----4----+----5----+----6---- 

図７８．menu-n.bat 

5-6．02-009-n.txt，02-009-s.txt 

 図７８の menu-n.batの 4行目が実行されると，02-009-n.txtが f01にコピーされる． 

copy %dvdir%¥data¥%1-%2-n.txt f01 

ここで%1は 02，%2は 009である．02-009-n.txtを図７９に，02-009-s.txtを図８０に示す． 
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図７９．02-009-n.txt     図８０．02-009-s.txt 

02-009-n.txt（図７９）の 11行目では Spin = 0 となっているのに対し，02-009-s.txt（図８０）の 11行目

では Spin = 1 となっている． 

 

6．おわりに 

化学便覧[39]に掲載されている分子の構造定数より，13 種類の無機分子の原子座標を計算し，

eduDV[1-18]に組み込んだ．筆者らは本学理学部化学科，理学部応用物理学科，理学部生物化学科，理学

部臨床生命科学科，理学部動物学科，生物地球学部生物地球学科の「化学基礎実験」，および本学工学部

電気電子システム学科，工学部知能機械工学科，工学部工学プロジェクトコースの「化学実験」を担当

しているが，これらの実験科目の中で，今回組み込んだ 13種類の無機分子のうちのいくつかを，学生が

実際に取り扱っている[41]． 

(1) 実験テーマ： 金属と強酸，強塩基との反応 

実験内容： 亜鉛または銅が入った試験管に希硝酸または濃硝酸を加えると反応する． 

 eduDV登録： 硝酸(nitric acid, HNO3, CAS[7697-37-2]) 

(2) 実験テーマ： 第 3属陽イオンの反応と系統的分離確認法（陽イオンの系統分離） 

実験内容： Fe3+を含む溶液にチオシアン酸アンモニウムを加えると，色が血赤色になる． 

 eduDV登録： イソチオシアン酸(isothiocyanic acid, HNCS, CAS[3129-60-6]) 

(3) 実験テーマ： o-フェナントロリンを用いる鉄(II)イオン Fe2+の定量（吸光光度法分析） 

実験内容： Fe2+を含む溶液に，塩酸ヒドロキシルアミン水溶液，o-フェナントロリン水溶

液，酢酸－酢酸ナトリウム緩衝液を加え，分光光度計でλ= 510 nmの吸光度

を測定し，検量線により Fe2+の濃度を決定する． 

 eduDV登録： ヒドロキシルアミン(hydroxylamine, NH2OH, CAS[7803-49-8]) 

 将来的には「化学基礎実験」，「化学実験」の実験テーマの一つとして「分子の量子化学計算」を取り

上げることを検討している．本学情報処理センターのパソコン実習室のすべてのパソコンには eduDVが

インストールしてあり，実験科目でも利用できる．実験科目で実際に取り扱った試薬の分子を，学生自

ら eduDVで電子状態計算することにより，分子レベルで試薬の性質が理解できる可能性がある． 
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