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はじめに  
化学の研究は「ある物性、機能を持った分子を設計したい」ということにつきる。逆に個々の分

子を特定すれば、量子化学計算を行うことで、実験結果と同等または凌駕するような計算結果が

得られる。	 

この研究では、量子化学計算を使いデータベースを作成し、そのデータから、完全なる in	 silico

での新規機能分子の創出、提案を行うシステム構築を目指している。元来、新規物質を作るとい

うのは人間の経験や勘で行われるのだが、コンピュータでも近年、大量のデータ(ビッグデータ)

をもとにした機械学習の発達により、IBM ワトソンのように非常に高いレベルの人間の思考が再

現されつつある。そこで、我々はまず、分子の正確なデータの蓄積を行う。幸い、構造式レベル

では、PubChem プロジェクト	 (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/)[1]	 に 4000 万分子ほど登

録されており、さらにこれは日々増えてきている。これらの分子の網羅的な量子化学計算により、

実験値とほぼ同等な分子構造、物理化学的性質の基礎的データの蓄積を行う。それを用い、得ら

れたビッグデータの解析を通して新規物質の開発、開発支援システムの構築の研究を行うのが最

終的な目標である。	 

計算手法  
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を用い、6-31G(d)/B3LYPを用いて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 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、その構造が本当に正し

いかをチェックするためである。 
8. また、さらに同じ構造を用い 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。 
 
計算結果 
2014/4/21現在、67000個の分子のデータを全て http://pubchemqc.riken.jpで公開している。Java
がインストールされていれば、構造を Jmol[5]を用いて webブラウザから見ることが可能であ
る。理研 RICCなどを利用し、一日 1000分子程度の構造最適化を行っている。また、励起状
態の計算結果については近日公開中である。 
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