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訳訳者者ままええががきき  
  

 
 Spartan はその操作性の良さに加えて美しいグラフィックスが特長の分子モデリングソフト

である．とくに電子分布を示すための“静電ポテンシャルマップ”は多くの有機化学や一般化

学の教科書で採用されており，分子やイオンの電子分布を表示するためのスタンダードとなっ

ている． 

 本書，“ヒーリー SpartanModel による有機化学演習”は Spartan を学習用にモディファイし

た SpartanModel を使いながら有機化学を学ぶための演習書である．問題は命名法から各種反

応，分光学，生体分子にわたる 13 の項目に 167 の問題が用意されている．難易度も平易なも

のから難しいものまで多岐にわたっている．それゆえ有機化学の教科書を手もとに置いて学習

するのが効果的な学習方法だろう．SpartanModel は Spartan シリーズの流れをくむ使いやすい

ソフトであり，分子力場計算ができるビルダー，様々な形式で分子を表示できるビューアー，

約 7 千の分子を格納したデーターベースから構成されている．問題を解くために必要な分子を

データーベースから素早く表示できるように工夫されているので，学生諸君は有機化学の問題

を解くことだけに集中することができる． 

 SpartanModel が 7 千もの分子データを格納しているということは，本書が大学生向けのツー

ルとしてだけではなく，高等学校化学や中学校理科における分子表示用教材としても活用でき

ることを意味している．たとえば，空間充填モデルを使うことによって生徒に立体的な分子を

見せたり，チューブやボールアンドスティックモデルを表示することで有機分子やイオンの構

造についてのより詳細な説明を行うことができる．静電ポテンシャルマップを用いると分子や

イオンの電子的な性質を視覚的に説明することができる．IR スペクトルのアニメーションを見

せることで分子が振動している様子も見せることもできる．したがって，本書を活用すること

によって“分子は線で書かれているような二次元的なものではなく立体的なもの”であり，“分

子は動いているもの”であることを高校生や中学生に伝えることができると考えている．これ

らは化学を学ぶ者にとって重要なセンスである． 

 先生の中には分子モデリングソフトに対して若干のハードルを持っている方がおられるかも

しれない．そういう方は，どうか第一章と第二章だけを手を動かして練習していただきたい．

すぐに“本物の分子のように振る舞う分子モデル”を自在に使いこなせる自分に出会うことが

できるだろう． 

 本書が学生諸君のための有機化学演習書として使用されるばかりでなく，高校生や中学生に

化学の楽しさを伝えるための教材として活用されれば訳者として望外の幸せである． 

 最後に日本語版を作成するにあたりお手を煩わせた Hehre 博士と，いつもながらのラフな翻

訳原稿をチェックしてくださった内田典孝氏と高橋美弥子氏にお礼を申し上げる． 

 

2006 年 12 月 訳者 
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序序論論  
  

 

SpartanModel，コンピューターモデルキットについて． 

 SpartanModel は，“コンピューター”分子モデルキットです．有機化学を学ぶ学生が用いて

いた“プラスチック製の”分子モデルキットよりも多くの利点を持っています．どんな大きさ

の分子でも複雑な分子でも簡単に組み立てることができ，さらにそれらを動かしたり詳細に調

べたりすることができます．有機分子に加えて，無機化合物や有機金属化合物，ポリペプチド，

ポリヌクレオチドなども組み立てることができます．一度組み立てると，色々な向きから分子

を見ることができます．また，分子の性質の中で興味があるものを強調することができます．

例えば結合の位置や分子全体の大きさと形を強調することが可能で，原子のキラリティー（R/S

の帰属）も表示することができます．最終的には高品質な分子の画像イメージを他のプログラ

ムで作成したドキュメントに貼り付けることができます． 

 SpartanModel はより正確でより本物の分子に近い構造にするために分子力学を使います．結

合の長さや角度，表面積や分子の体積も調べることができます．また，様々な配座異性体間で

のひずみエネルギーを比較し，“最も安定な”構造を見つけ出すこともできます． 

 SpartanModel は数千の有機・無機分子から構成されるデータベースを格納しています．それ

ぞれの分子の構造，エネルギー，赤外スペクトルおよびいろいろな性質が，高いレベルの量子

力学計算によって得られており，それらは化学の研究者によって広く用いられているものと同

じものです．計算されたデータは実験値とは一致しませんが，十分に近い値なので化学の研究

においてとても有用です．データベースには静電ポテンシャルマップを素早く表示させるため

に不可欠な情報も含まれています．これが分子における電荷分布の視覚化を可能にしています．

すなわち，SpartanModel データベースに格納されている情報は異なる分子の間でもたらされる

分子の性質の定量的な比較を可能にしているだけではなく，特定の化学反応が描かれてあるよ

うに進みそうなのかどうか，またはある分子において複数ある酸性部位のどこが最も強いかな

どに対する質問の答えを手助けしくれるのです． 

 SpartanModel で利用できる情報はデータベースに限られていません．分子モデリングソフト

ウェアである Spartan シリーズで作成されたファイルはどれでも読み込むことができ，分子の

構造や性質に関する情報も調べたり検索したりすることもできます． 

 このガイドは四つの章と付録で構成されています．初めの二つの章は SpartanModel の操作や

チュートリアルであり，その性能を説明する“実践的な”チュートリアルはもちろんのこと，

プログラムを理解するための初歩的な題材も用意してあります．ここではモデルの作成や表示，

SpartanModel のデータベースから情報の検索と利用，および静電ポテンシャルマップの表示や
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解釈に焦点を当てています．第三章ではモデリングのためのトピックスについて解説しており，

SpartanModelデータベースで利用できる情報の利用や解析に対する簡単な考察を提供していま

す．そして四つめの最も長い章，“問題”では SpartanModel における分子の組み立てと，検討

および計算された構造へのアクセス，エネルギーと赤外スペクトル，および他の情報，そして

静電ポテンシャルマップの作成方法を練習します．これらの“問題”は学生にコンピューター

テクノロジーが有機化学の研究にもたらした“一端”を提供し，先生の方には新しい教材への

“テンプレート”を提供します．最後に付録では SpartanModel の各ツールバーの下にあるメ

ニューで利用できる数々の重要な性能について詳しく述べています． 
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