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1. はじめに 

量子化学はここ 50 年、進展し、非常に精度の高い

計算が身近なコンピュータで行えるようになった。

そのため、現在化学において物質の物性、外場によ

る応答、安定性、反応性などを議論するため、量子

化学計算は必要不可欠なツールと成っている。しか

しながら、「ある物性、機能を持った分子を設計し

たい」となると量子化学計算は途端に役に立たなく

なる。この理由は、分子を知れば、(量子化学計算

によって)分子の性質が解るというのを「順問題」

とすると、ある性質を持った分子を創出したいとい

う「逆問題」を解いているからである。我々はデー

タベース構築と、機械学習によるハイスループット

スクリーニングでこの逆問題に挑む。そして、有機

イメージセンサーの開発に貢献できることを目標

にしている。 

2. 具体的な利用内容、計算方法 

 前年度に引き続き、GAMESS[2]および Firefly[3]を

用いて Pubchem[1]に登録されている分子の計算を行

っている。 

1. Pubchem[1]のデータのダウンロードを行う。 

2. Isomeric SMILES表記からOpenBABEL[4]を使い分

子の初期座標を求めた。 

3. GAMESS を用い、経験的手法である PM3 を用い、

構造最適化を行った。 

4. この構造を用い、STO-6G 基底、Hartree-Fock 法

で構造最適化を行った。 

5. さらに、Firefly[3]を用い、6-31G(d)/B3LYP で

構造最適化を行った。 

6. 収束パラメータの若干の違いがあるため再び

GAMESS で構造最適化を行った。 

7. 最後に収束した構造からインプットファイル

を作成しなおし、GAMESS で構造最適化を行

った。これはインプットファイルに最適化され

た構造を入力し、その構造が最適化されている

かをチェックするためである。 

8. 最適化された構造を用い 6-31G+(d)/TD-B3LYP

で励起状態を 10 個求めた。 

9. 分子量が 500 以上のもの、およびいくつかの分

子の混合系については計算を除外している。 

10.有機イメージセンサー[5]を作成するには、物質

の HOMO-LUMO ギャップを見積もること重要で

ある。データベースから分子の SMILES 表記から

機械学習により HOMO-LUMO ギャップの予想を

行った。結果は現在投降中である。 
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【論文、学会報告・雑誌などの論文発表】 

なし 

【国際会議などの予稿集、proceeding】 

なし 

【国際会議、学会などでの口頭発表】 

「PubChemQC プロジェクト:分子データベース構築と機械学習による電子構造の推定」第 11 回分子科学討

論会@仙台 (東北大学) 2017/9/17 

「PubChemQC プロジェクト:分子データベース構築と機械学習」2017/10/21 日本コンピュータ化学会くまも

と県民交流館パレア 

【その他（プレスリリース、学術会議以外の一般向けの講演など）】 

SudyCamp 2017 長岡研 上諏訪 2017/8/23  

 

 

 


