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１． 本課題の研究の背景、目的 

量子化学計算は非常に発展し、実験と理論計算は化学に

とっての両輪となっている。ただ、量子化学の現状として、

分子を決定すれば正確な物性、分子構造など手に入れら

れるが、ある特定の物性がほしい、ある特定の構造を持っ

た分子を作りたい、となると非常に難しくなる。いわゆる逆問

題を解かねばならないからだ。計算化学の逆問題は一般

に非常に難しいが、これを解決する一つとして、網羅的な

分子データベース、および検索システムの構築、機械学習

による補完で挑んでいる。今年度は引き続き計算を行いつ

つ、データベース作成、web サービスの構築を目標とした。 

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。 

データベース構築については、計算結果のアーカイブを展

開、データを cclib で処理し、json 形式に変換、postgresql

に読み込んだ。この初期データベースを 2000 分子ずつ区

切って HOMO-LUMO ギャップ/HOMO/LUMO/dipole 

moment/励起エネルギーなどで検索できるようにした。さら

に、それに対する web interface を作った。 

３． 結果 

http://pccdb.org/ にその結果がある。まずは、検索を行

ってみる。http://pccdb.org/search_pubchemqc/query 

からは ID を 2000 個ずつ(負荷

を避けるため)入力可能である。

その下にHOMO-LUMOギャッ

プ、HOMO エネルギー…と検

索キーが続く。今回試しで

1000 分子、HOMO-LUMO が

gap 1-2ev の分子を検索すると、

以下のように 611 分子得られた（左下図） 

これを一分子ずつ詳しく表示

させたものが下図となる 

 

４． 今後の計画・展望 

分子種が 400 万程度と少ないため、利用の幅が小さい。計

算の品質を下げつつも増強すること、機械学習による物性

値予測(現在進行中)を行っている。これらからイメージセン

サーの開発につなげたい。 
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