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教育用分子軌道計算システム eduDVの教育現場への活用 

坂根 弦太*（岡山理科大学 教育推進機構 基盤教育センター） 

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[5-14]，最新版のプログラム一式[15]，マニュアル[16]，論文[17]，書籍[18, 19]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, 18, 19]は，eduDV[1-19]，DV−X法[18-33]，秀丸エディタ[34]，DV−X法計

算支援環境[35]，VESTA[36, 37]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． 

今回は DV−X法[18-33]および教育用分子軌道計算システム eduDV[1-19]の岡山理科大学情報処理セン

ター機器への導入の経緯と，教育現場への活用について報告する． 
 

2．岡山理科大学情報処理センター計算機への DV−X法の移植 

非経験的（第一原理）分子軌道計算法「DV−X法[18-33]」は，1973年～1974年に足立裕彦，D. E. Ellis

らによって開発された[20]．化学環境にフレキシブルな質の良い基底関数を使い，周期表の全元素を同じ

精度で計算できる[12]にも関わらず，他の非経験的（第一原理）分子軌道法に比べて桁違いに高速で計算

が終了する．岡山理科大学では足立裕彦より Fortran77で書かれた DV−X法ソースプログラムの提供を受

け，1988年 12月に情報処理センターの富士通製超大型汎用コンピュータ FACOM M-380への移植に成功

した．1990 年 8 月および 10 月には，情報処理センター FACOM M-380 で，モリブデンクラスター錯体 

[Mo3X4(H2O)9]4+(X = O, S)の電子状態を DV−X法で計算した結果を学会発表している[38, 39]．1990年当

時は，原子数 34（うち 3つは原子番号 42のモリブデン），総電子数 276（[Mo3S4(H2O)9]4+）の非経験的（第

一原理）分子軌道計算[40]というものは，他の非経験的（第一原理）分子軌道法プログラムでは計算が重

たすぎて（現実的な計算時間では）計算不可能であった（当時は有機化合物ですら，半経験的分子軌道

法を用いるのが一般的であった[41]）． 

1995年 3月，岡山理科大学情報処理センターに高性能ワークステーション IBM59H が導入され，DV−X

法プログラムを移植した．また 2006年 3月，岡山理科大学情報処理センターの学生実習用Windowsパソ

コンに DV−X法プログラムを移植した． 

2021年 3月現在，岡山理科大学には 3か所の建物に 7つのパソコン実習室がある．パソコンの台数は，

A2号館 5階実習室に 120台，A1号館 3階コンピュータ実習室 Bに 110台，A1号館 3階コンピュータ実

習室 Cに 32台，A2号館 6階実習室に 130台，A1号館 3階コンピュータ実習室 Aに 60台，A2号館 6階

パソコン解放室に 32台，C1号館 3階パソコン情報室に 48台，A1号館 4階図書館インフォメーションコ

モンズに 45台，合計 577台である．このすべてのパソコンに 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，授業や学生の自習で用いることができる． 

*Corresponding author: 岡山市 北区 理大町 1-1, gsakane@chem.ous.ac.jp 
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3．岡山理科大学情報処理センター計算機への波動関数・電子密度の三次元可視化プログラムの導入 

2005年 5月 26日，理学部化学科の「無機化学 III（Gコース）」第 5講で，DV−X法で計算した原子軌

道データおよび VENUS（VICS, VEND）プログラム[42, 43]を CD-Rに焼いたものを受講生全員に配布し，

情報処理センターのパソコンで原子軌道を三次元可視化することを宿題とした．5 月 30 日には理学部化

学科の「無機化学 III（Mコース）」第 5講で同様の宿題を課した． 

2006年 3月には，情報処理センターの 25号館パソコン情報室（DELL OptiPlex GX270, 72台），1学舎 4

階マルチメディア教室（SHARP PC-MJ140M, 154台），11号館 5階実習室（DELL OptiPlex GX240, 112台），

11号館 5階インターネット端末室（DELL OptiPlex GX240, 20台），11号館 6階第 1実習室（DELL OptiPlex 

GX270, 84台），11号館 6階第 2実習室（DELL OptiPlex GX240, 72台），11号館 6階インターネット端末

室（DELL OptiPlex GX240, 10台）のすべて（合計 524台）に DV−X法プログラムと共に，VENUS（VICS, 

VEND）プログラム[41, 42]をインストールした（図１）．2006年 5月 11日，理学部化学科の「無機化学

III」では，情報処理センターのパソコンを用い，DV−X法でいろいろな原子軌道と分子軌道を計算し，

VENUS（VICS, VEND）で三次元可視化しながら授業を実施した．この時はまだ秀丸エディタをプラット

フォームとする DV−X法計算支援環境[35]は未開発であり，コマンドプロンプトを起動し，MS−DOSコ

マンドをキーボード入力することにより eduDVを起動し，会話形式で原子番号，原子間距離，原子間角

度，酸化数などの情報を入力，その後 VICS（または VICSの後継ソフトウェアである VICS-II）を起動し

て原子または分子の形を確認し，VENDを起動して原子軌道または分子軌道を三次元可視化していた． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図１．2006年度，情報処理センターの全パソコンにインストールされた VICSと VEND 
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2006年 9月 8日，情報処理センターの 25号館パソコン情報室（DELL OptiPlex GX270, 72台）で DV−X

研究協会が主催，岡山理科大学が後援する DV−X分子軌道計算講習会が開催され，プログラム作者から

の提供を受けて，当時開発中（一般未公開）であった三次元可視化システム VESTA[36, 37]が世界で初め

て一般（プログラム開発協力者以外）の利用に供された（Version 0.98）． 

2007年 3月，まだ開発中（一般未公開）であった VESTA Version 0.99.7を，プログラム作者の許可を得

て情報処理センターの全パソコンにインストールした．2007年 7月 5日の理学部化学科「無機化学 III」

の授業では，eduDVおよび VESTAを用いて原子・分子の電子状態について実習を行った．現在では世界

中のユーザが使う VESTAが初めて一般公開されたのは，2007年 7月 11日のことである（Version 1.0b）． 

 

4．コンピュータ入門 I 

2010年 7月 17日，理学部化学科 1年次講義「コンピュータ入門 I」第 14講「コンピュータを使って

「化学」をする（１）」で，VESTA Ver. 2.14 を用い，システインの分子モデルを作画した（図２）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

図２．VESTAでシステイン分子を描く 

 

また 2010年 7月 26日，理学部化学科 1年次講義「コンピュータ入門 I」第 15講「コンピュータを使

って「化学」をする（２）」で，秀丸エディタ[34] をプラットフォームとする“DV−X法のための統合支

援環境”[4, 18, 19]を用い，ネオン原子（Ne），アルゴン原子（Ar），水分子（H2O），ベンゼン分子（C6H6），

六フッ化ウラン分子（UF6）の電子状態をそれぞれ DV−X法[18-33]で計算し，VESTA[36, 37]で波動関数

（原子の場合は原子軌道，分子の場合は分子軌道）および静電ポテンシャルマップ（等電子密度表面を

静電ポテンシャルの大小により彩色したもの）を三次元可視化した（図３）． 

 

 

 

 

 

 

 

図３．原子や分子の電子状態を計算して波動関数や静電ポテンシャルマップを三次元可視化する 
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5．現代人の科学 D（コンピュータで理解する周期表の世界） 

2016 年度秋 1 学期，全学共通科目（科学技術教育科目）「現代人の科学 D（コンピュータで理解する

周期表の世界）」は，7.5 回の授業をすべて情報処理センターのパソコン実習室で行い，eduDV，および

VESTA を含んだ“DV−X法のための統合支援環境”[4, 18, 19]を常に使いながら実施した．この授業は，

2017年度，2018年度，2019年度，2020年度にも同様に実施した． 
 

【講義目的】現代を生きる私たちは，物質に囲まれている．私たち自身も物質である．すべての物質は

周期表の元素の組み合わせでできている．元素の実体は原子である．しかし原子の世界は小さすぎて，

私たちが直接見たり触ったりすることはできない．この講義ではコンピュータを使い，原子の世界を計

算して三次元可視化する．ミクロの不思議な世界を実感し，マクロの物質の世界をミクロの視点から人

に説明できるようになることを目的とする． 
 

5-1. 原子の大きさ 

秀丸エディタより《eduDV》を起動し，《00. Autimatic【データ自動入力】…》−《AUTO 21. 対称なし【単

原子】原子軌道関数を見るときなどに便利です…》−《atom 原子番号 1～20（ノンスピン版・全自動実行）

…》−《5 B Boron ホウ素 [He] 2s2 2p1》を選択してホウ素原子の電子状態を計算し，《DVPLOT…》を起動，

《b07》を選択すれば，ホウ素原子の動径関数（横軸は原子核からの距離 r（単位：原子単位），縦軸は動

径関数 R×原子核からの距離 r）を描ける（図４）．原子の大きさとは，波動関数としての電子の拡がり 

具合のことである．原子の重さは原子核が決めるが，原子 

                                    の大きさは電子が決め 

                                    る．電子が入っている 

                                    一番外側の原子軌道の 

                                    動径関数の極大値（原 

                                    子核位置からの距離が 

                                    原子の大きさ（原子球 

                                    の半径）である． 

 

 

 

 eduDVでは，原 

子番号 1番の水素 

原子から，118番 

のオガネソン原子 

まで，同様の操作 

で原子の大きさを 

計算して表示する 

ことができる． 

 

 

図４．eduDVで原子の大きさを調べる 
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5-2. 原子の波動関数：原子軌道 

秀丸エディタより《eduDV》を起動し，《00. Autimatic【データ自動入力】…》−《AUTO 21. 対称なし【単

原子】原子軌道関数を見るときなどに便利です…》−《atom 原子番号 1～20（ノンスピン版・全自動実行）

…》−《10 Ne Neon ネオン [He] 2s2 2p6》を選択してネオン原子の電子状態を計算し，《f08e》タブをクリ

ックしてネオン原子における波動関数（原子軌道）のエネルギー準位表を確認し，《f01》タブをクリック

した後《VESTA》を起動，《Properties…》ボタンをクリックし，Unit cell（単位格子）の Line（線）を Do 

not show（非表示）にした後，《Edit》−《Edit Data》−《Volumetric Data…》−《Import…》で原子軌道ファ

イル《Ne2p-1p1.scat》を開けば，ネオン原子の立体的な原子軌道 2px軌道（等値表面図）を描ける（図５）．

必要に応じて《Properties…》ボタンをクリックし，《Isosurfaces》タブを開き，《Isosurface level》の数値を

変更する（この値を小さくすれば原子軌道は大きく，大きくすれば原子軌道は小さくなる）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図５．ネオン原子の波動関数：原子軌道を描く（次ページに続く） 
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図５．ネオン原子の波動関数：原子軌道を描く（前ページからの続き） 
 

再び秀丸エディタより《eduDV》を起動し，《00. Autimatic【データ自動入力】…》−《AUTO 21. 対称な

し【単原子】原子軌道関数を見るときなどに便利です…》−《atom 原子番号 1～20（ノンスピン版・全自

動実行）…》−《18 Ar Argon アルゴン [Ne] 3s2 3p6》を選択してアルゴン原子の電子状態を計算し，《f08e》

タブをクリックしてアルゴン原子における原子軌道のエネルギー準位表を確認し，《f01》タブをクリック

した後《VESTA》を起動，《Properties…》ボタンをクリックし，Unit cell（単位格子）の Line（線）を Do 

not show（非表示）にした後，《Edit》−《Edit Data》−《Volumetric Data…》−《Import…》で原子軌道ファ

イル《Ar3p-1p1.scat》を開けば，アルゴン原子の波動関数（原子軌道）3px軌道の等値表面図を描ける（図

６）．必要に応じて《Properties…》ボタンをクリックし，《Isosurfaces》タブを開き，《Isosurface level》の

数値を変更する（この値を小さくすれば原子軌道は大きく，大きくすれば原子軌道は小さくなる）． 
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図６．アルゴン原子の波動関数：原子軌道を描く（次ページに続く） 
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図６．アルゴン原子の波動関数：原子軌道を描く（前ページからの続き） 
 

5-3. 分子の波動関数：分子軌道 

秀丸エディタより《eduDV》を起動し，《00. Autimatic【データ自動入力】…》−《AUTO 07. C2v対称【折

れ線 AB2型分子】AB2型分子（水や硫化水素など）…》−《c2v12n（ノンスピン版・全自動実行）…》−

《H2O 水分子 ノンスピン版》を選択して水分子の電子状態を計算し，《f08e》タブをクリックして水分子

における波動関数（分子軌道）のエネルギー準位表を確認し，《f01》タブをクリックした後《VESTA》

を起動，《Properties…》ボタンをクリックし，Unit cell（単位格子）の Line（線）を Do not show（非表示）

にした後，《Edit》−《Edit Data》−《Volumetric Data…》−《Import…》で分子軌道ファイル《005_1b2.sca》

を開けば，水分子の立体的な分子軌道 1b2軌道（等値表面図）を描ける．必要に応じて《Properties…》ボ

タンをクリックし，《Isosurfaces》タブを開き，《Isosurface level》の数値を変更する（この値を小さくすれ

ば分子軌道は大きく，大きくすれば分子軌道は小さくなる）．同様に分子軌道ファイル《006_4a1.sca》を

開けば，水分子の立体的な分子軌道 4a1 軌道（等値表面図）を描ける．さらに電子密度ファイル

《CHG3D.scat》に加えて，《Surface coloring》の箇所で静電ポテンシャルファイル《POT3D.scat》を開け

ば，分子におけるわずかな電荷の偏りを表現した静電ポテンシャルマップ（赤い部分は，わずかに電子

の多い部分，青い部分は，わずかに電子が少ない部分）を描ける（図７）．これは，等電子密度表面にお

ける静電ポテンシャルの大小で等値表面を彩色した図である． 

 

1   

2    

1       

    e   e  

        
       

1   
             

1   

I   u    e 

 e e   0 1

                
                 
              

    

  

1   

           

1   

          
             

1   

S      de         

1   

         

   

1   

2        
3       
      

            

   e  E   

 VES     

1   



岡山理科大学教育推進機構基盤教育センター          教育用分子軌道計算システム eduDV 

© Genta Sakane, Yoshihiro Mori 2021  9 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図７．水分子の波動関数：分子軌道を描く（次ページに続く） 
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図７．水分子の波動関数：分子軌道を描く（次ページに続く） 
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図７．水分子の波動関数：分子軌道を描く（次ページに続く） 
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図７．水分子の波動関数：分子軌道を描く（前ページからの続き） 
 

5-4. 色 

 物質に白い光をあてたときに色がついて見える場合，物質は特定の波長の可視光線を吸収しており，

吸収されなかった可視光線を人間は色として認識している．物質が特定の波長の可視光線を吸収するの

は，物質の中の波動関数（分子の場合は分子軌道）が，飛び飛びの決まったエネルギーを有しているた

めである．電子が入っている波動関数から，電子が入ることができる波動関数へ，励起という現象が起

こり，特定の波長（エネルギー）の可視光線が吸収される． 

現代人の科学 Dでは，eduDVで分子の電子状態を計算し，HOMOと LUMOのエネルギー差（eV）を

波長（nm）に変換し，可視光線を吸収するかどうかを調べた．HOMO と LUMO のエネルギー差に該当

する光の波長（nm）は F08E.hlgapというファイルに出力されている．6種類のブーメラン型分子（C2v対

称）を題材に，その化合物が有色であるか無色であるかを予想した（図８）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 

図８．物質が有色か無色かを調べる 
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 計算結果は図９に示す通りである． 

 

5-5. 磁性 

 eduDVで分子の電子状態を計算するときは， 

「ノンスピン版」と「スピン版」を選択できる． 

スピン版の DV−X法[18-33]はスピン分極を考慮して 

おり，磁性を予想できる可能性がある． 

現代人の科学 Dでは，スピン版で分子の電子状態 

を計算し，《MAKEL04》−《LVLSHM》を実行， 

《L07》を《DVPLOT》で開くことにより分子軌道の 

エネルギー準位図（図１０）を描いた．upスピン分子 

軌道と downスピン分子軌道のエネルギーが同じになっ 

ていれば 

「反磁性」， 

異なってい 

れば「常磁 

性」と予想 

できる（図 

１１）．   図９．オゾンと二酸化窒素は有色である 

 

                    計算結果は次ページの図１２に示す通りである． 

 
 
 
 

図１０．スピン版で計算した  2のエネルギー準位図 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図１１．常磁性なのか反磁性なのかを予想する 
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図１２．分子の磁性を予測する 

 

6．身近な化学 I，身近な化学 II 

2020年度，著者らが担当する全学共通科目 

（科学技術教育科目）「身近な化学 I」， 

「身近な化学 II」は，新型コロナウイルス感染症 

対策のためすべての授業をオンラインで実施した． 

 分子がどのよう 

な形をしているの 

か，分子の中がど 

うなっているのか 

など，eduDVを 

用いてオンライン 

教材を作成した 

（図１３）． 

 
 
 
        

図１３．いろいろな分子 
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7．化学基礎実験，化学実験，基礎化学実験[44] 

2020 年度秋 1 学期，生物地球学部生物地球学科の「化学基礎実験」，理学部動物学科の「化学基礎実

験」，工学部電気電子システム学科の「化学実験」，工学部工学プロジェクトコースの「基礎化学実験」，

工学部工学プロジェクトコースの「化学実験」，工学部知能機械工学科の「化学実験」，2020年度秋 2学

期，生物地球学部生物地球学科の「化学基礎実験」，理学部応用物理学科の「化学基礎実験」，工学部電

気電子システム学科の「化学実験」，工学部工学プロジェクトコースの「基礎化学実験」，工学部工学プ

ロジェクトコースの「化学実験」，工学部知能機械工学科の「化学実験」では，新型コロナウイルス感染

症対策として A1号館 3 階の化学実験室 Aの収容定員（80名）を普段の半数の 40名までと設定し，受

講生を 2 つのグループに分け，一方のグループに対面授業（実験）を実施しているときに，もう一方の

グループにはオンライン授業を実施した．オンライン授業の第 3 講では，2013 年に報告[8]した

「Auto-eduDV」を用いて一酸化窒素分子（C∞v 対称），二酸化窒素分子（C2v 対称）の原子座標を求め，

それぞれの電子状態を計算し，銅と硝酸との反応で生じるこれらの分子について，なぜ一酸化窒素が無

色であるのに対して二酸化窒素が有色（赤褐色）であるのか，eduDVを使った授業を実施した（図１４）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
図１４．一酸化窒素は無色なのに，二酸化窒素はなぜ有色なのか 
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8．錯体化学 II 

大学院理学研究科化学専攻講義「錯体化学 II」では，2006年度より授業をすべて情報処理センターの

パソコン実習室で行っており，授業の中で必要に応じて DV−X法[18-33]による無機化合物・錯体などの

電子状態計算を行っている．2020年度秋学期には，以下のような計算を行った． 

(1) ヨウ化カドミウム型構造，二硫化チタンの電子状態計算 

(2) 六方最密構造，マグネシウム（金属）の電子状態計算 

(3) 立方最密構造（面心立方構造），アルミニウム（金属）の電子状態計算 

(4) αスズ（真性半導体）とβスズ（金属）の電子状態計算 

(5) 塩化ナトリウムの電子状態計算 

(6) Rietan-FPによるシメチジンのリートベルト解析と，DV−X法によるシメチジンの電子状態計算 

(7) 酸化鉄クラスターの磁性の予測 

(8) アビガンとレムデシビルの電子状態計算 

(9) 金属クラスター錯体の遷移エネルギー 

(10) 槌田龍太郎の分光化学系列 

 

9．化学基礎論 I，化学基礎論 II 

2020 年度，生物地球学部生物地球学科の「化学基礎論 I」，「化学基礎論 II」は，新型コロナウイルス

感染症対策のためすべての授業をオンラインで実施した．シュレーディンガー方程式を解くことによっ

て得られる原子の中の電子の波動関数，分子の中の電子の波動関数など，eduDVを用いてオンライン 

教材を作成した（図１５）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
図１５．eduDVによるオンライン教材の作成 
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 授業で登場する様々な化合物の結晶構造を描く場合には，“DV−X法のための統合支援環境”[4, 18, 19]

を用いた（図１６）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図１６．物質の結晶構造 
 

 分子の極性の理解には，eduDVで作成した静電ポテンシャルマップを用いた（図１７）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図１７．分子の極性 
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レムデシビルの電子状態計算も行い，教材として用いた（図１８）． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図１８．レムデシビル 
 

10．さいごに 

コンピューターリテラシー科目，無機化学系科目，教養教育科目，基礎化学系科目，化学実験科目な

どで eduDV[1-19]を活用している．eduDVは秀丸エディタを起動して，ボタンやプルダウンメニューをク

リック（またはタップ）していくだけで操作でき，学生にも，教材を準備する教員にも，使いやすい．

また無償で環境が構築できる． 

「身の回りの物質は原子・分子などの粒子からできている」という概念の認識はもとより，原子や分

子の中では電子が波動関数という状態になっていることまで，VESTA[36, 37]による原子・分子や波動関

数の三次元可視化により，学生は視覚的，体感的に理解ができる． 

2021年度からは岡山理科大学の基盤教育科目「技術を読みとく」で eduDVを活用する予定である. 
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