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 This report investigates the applicability of computational chemistry methods within the context of technical 

consultations and support services offered for open-access equipment. The investigation involved the 

utilization of computational chemistry software to calculate ultraviolet-visible (UV-Vis) and infrared (IR) 

absorption spectra. The calculated spectra were subsequently compared against experimentally obtained data to 

assess the suitability of the employed methods. 

１．緒  言 

 有機材料は，軽量性，柔軟性，光学特性などの優れた特

性を有するため，エレクトロニクス，医療，環境分野など

幅広い分野で注目されている 1）．これらの材料の物性を正

確に予測することは，新規材料の開発や既存材料の性能向

上において重要である．近年，電子計算機の性能が著しく

向上し 2），汎用のノートパソコンでも計算化学プログラム

を並列で実行することが可能となった．これにより，従来

では困難であった高度な計算を短時間で可能となり，有機

材料の物性予測に新たな可能性を拓いている．弊所では，

これまでに PM3,PM6 計算や HF/6-31G 計算手法を用いた研

究開発や技術支援を行ってきた 3,4）． 

 MOPAC (Molecular Orbital PACkage) は，AM1，PM3，PM5

などの半経験的量子力学計算を行うための計算化学ソフト

ウェアであり 5），2021 年 8 月から無料配布が開始され，計

算化学手法を用いた研究がさらに広がっている．GAMESS

（General Atomic and Molecular Electronic Structure 

System）は，アイオワ州立大学の Mark Gordon 教授 の研

究室を中心に開発され，学術用途，商用に関して無償利用

が可能である．このソフトウェアでは，Hartree-Fock (HF) 

法や B3LYP (Becke, 3-parameter, Lee-Yang-Parr) 密度汎

関数法などの計算が可能である 6）．高度な計算ほど精度が

高くなる反面，計算時間が長くなるという課題がある．一

方で近似計算は短時間で実行できるが精度の問題がある． 

 そこで，本研究では，紫外可視吸収スペクトルおよび赤

外吸収スペクトルを計算化学プログラムで推算し，その結

果を実測値と比較することで，その計算法が技術相談や開

放機器の技術支援に活用可能かどうかを検討した． 

２．実験方法 

２・１ 量子化学計算 

 分子モデルは Winmostar V6 を用いて構築し，簡易分子

力場法で構造最適化を行ったものを初期構造とした．量子

化学計算は MOPAC と GAMESS を用いて，Vostro5415（DELL

製，6 コア 12 スレッド）を使用して実行した． 

２・２ 紫外可視吸収スペクトルの推算 

 吸収波長 163 nm のエチレンから 664 nm のメチレンブル

ーまで，実測値が既知の 100 種類の有機化合物に対して量

子化学計算を行い，その推算値と実測値を比較した 7-9)．図

1 と 2 にビフェニルの構造最適化と吸収スペクトルの推算

を行ったスクリーンショットを示す． 

図 1 PM7 計算によるビフェニルの構造最適化 

図 2 CNDO/S 計算による吸収スペクトルの推算 

MOPAC では，PM3 から PM7 を用いて構造最適化を行い，

CNDO/S を用いて吸収スペクトルを推算した．GAMESS では，

HF/3-21G から B3LYP/6-31G(d,p)を用いて構造最適化を行

い，対応する TD-DFT 法（時間依存密度汎関数法）を用いて

吸収スペクトルを推算した． 

２・３ 赤外吸収スペクトルの推算 

 実測値が既知の 18 種類の有機化合物における 128 個の

ピークについて，量子化学計算を行い，推算値と実測値を

比較した 7,8)．赤外吸収スペクトルの推算には，構造最適化
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と振動計算で同じ計算手法を用いる必要がある． 

図 3 HF/6-31G(d)計算によるベンジルアルコールの赤外

吸収スペクトル推算 

MOPAC では PM3 を用いて，GAMESS では HF/3-21G，HF/6-

31G，HF/6-31G(d)，B3LYP/6-31(d)，B3LYP/6-31G(d,p)を用

いて推算した．図 3 に HF/6-31G(d)計算によるベンジルア

ルコールの赤外吸収スペクトル推算を行ったスクリーンシ

ョットを示す． 

３．実験結果および考察 

３・１ 紫外可視吸収スペクトル 

 表 1 に，MOPAC と CNDO/S（run1-4）および GAMESS

（run5-14）の計算条件，ビフェニルの計算時間，実測値

が既知の 100 種類の有機化合物の計算結果と実測値の相関

係数（R2）を示す． 

表 1 紫外可視吸収スペクトルの計算条件と結果 

 MOPAC では，計算時間が短い点が大きな利点である．相

関係数は PM3 が最も小さく，PM7 が最も高い相関を示し，

実測値との相関が 0.940 と比較的高かった．このことか

ら，短い計算時間で高い精度が得られ，技術支援への活用

可能性が示唆された（図 4）．一方，GAMESS による計算

は，MOPAC と比較して計算時間がかかるという欠点があ

る．特に，HF/3-21G を用いた場合，長波長域での相関が

劣る傾向が見られた．計算時間の短縮を図るため，構造最

適化には HF/6-31G から HF/6-31G(d,p)までの短時間で計

算できる手法を用い，吸収スペクトルの計算は，より大き

な基底関数である B3LYP/TZV を用いて推算を行った．（run 

7, 9, 11）． 

図 4 PM7 計算における吸収波長の計算値と実測値の関係 

 TZV は計算時間と結果の精度が比較的良好であるとされ

ており，GAMESS による計算でも比較的良好な相関結果が得

られた．なお，構造最適化に TZV を用いた場合（run 14）

は，計算時間が長くなるものの，良好な相関結果は得られ

なかった． 

３・２ 赤外吸収スペクトル 

赤外吸収スペクトルの計算には，構造最適化とスペクト

ル計算を同じ計算手法で行う必要がある．計算方法によっ

てスケールファクターというパラメーターを設定する必要

があり，MOPAC では PM3 を，GAMESS では HF/3-21G，HF/6-

31G，HF/6-31G(d)，B3LYP/6-31(d)，B3LYP/6-31G(d,p)を

用いて 18 化合物における 128 ピークの推算を行った（表

2）．ベンジルアルコールを例に，構造最適化とスペクトル

計算に要した時間および相関係数を表に示した．また，計

算方法によって実測値とずれの大きい結合様式も示した． 

表 2 赤外吸収スペクトルの計算条件と結果 

 計算化学シミュレーションにおいて O-H 結合（水酸基）

が実測と大きく異なるのは，分子間水素結合の影響による

ものと言われている．これは，計算化学シミュレーション

では，対象分子を 1 分子のみで構造最適化とスペクトル計

算を行うのに対し，実際の測定では，分子の集合体が対象

となるため，水酸基が隣接する分子の水酸基と分子間水素

結合を形成していることから実測値と推算値に乖離が生じ

る．同様に run 1-3 の計算手法では N-H 結合，S-H 結合，

Si-H 結合で実測値と推算値に乖離が見られた． 

構造最適化 吸収波長 構造最適化 吸収波長
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図５ HF/6-31G(d)計算による赤外吸収スペクトルの計算

値と実測値の関係 

 run 4 の HF/6-31G(d)の計算手法を用いれば，O-H 結合を

除く他の結合において良好な相関が得られ（図 5），計算時

間も比較的短いことが確認された．一方，B3LYP 計算は，

相関性がよいものの，計算時間が長くなった．(run 5,6)． 

４．結  論 

MOPACや GAMESSを用いた計算化学手法による吸収スペク

トルおよび赤外吸収スペクトルの推算結果から，吸収スペ

クトルでは PM7 計算と CNDO/S 計算を用い，赤外吸収スペ

クトルでは HF/6-31G(d)計算を用いることで，実測値と推

算値と高い相関を示し，比較的短時間で計算が可能である

ことが確認された．これらの手法は，色素や，紫外線吸収

剤，樹脂の同定，異物分析等に関する技術相談および技術

支援に応用できる可能性が示唆された． 
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階層分析法（AHP）を用いた積層造形物の感性評価

原 涼輔*

Kansei Evaluation of Additive Manufacturing Products Using Analytic Hierarchy Process

Ryosuke Hara

１．緒 言

近年，3D プリンターの活用範囲は，デザイン試作でのモ

ックアップや生産治具の造形のみならず，最終製品への適

用事例にも広がっている．しかし，3D プリンターで作製し

た造形物(以下，積層造形物)には，図 1 に示すような特有

の造形痕(以下，積層痕)が生じる．この積層痕は，一般的

な樹脂製品の品質イメージと比較して，マイナスの印象を

与えることが多いとされている 1)．特に，ユーザーが知覚

する部分に積層造形物を使用する場合，意匠面からも仕上

げ処理が求められている．一方で，積層痕が人間の感性に

どのような影響を与えるかを調査した事例は少ない．

そこで本研究では，AHP(Analytic Hierarchy Process)2-

5)を用いて，積層造形物の表面状態が人間の感性に与える

影響を定量的に評価した．AHP は，複数の選択肢を一対比

較し，評価基準に基づいて順位付けを行う手法であり，こ

れにより，仕上げ処理を施したモデルの中から，感性的に

優れたモデルを客観的かつ定量的に特定することが可能と

なる．

図 1 造形物の積層痕の例

２．評価方法

２・１ AHP を用いた積層造形物の感性評価

評価モデルの判定を行うための評価基準として，価格(一

定の価格設定におけるコストパフォーマンス)，外観(デザ

インや見た目の良さ)，触感(手触りや質感の良さ)の 3 つ

を設定し，選択対象の候補として未加工，研磨仕上げ，研

磨仕上げ＋塗装の 3 つを設定した．図 2 に AHP の階層図を

示す．

図 2 AHP の階層図

所定のアンケート用紙を準備し，被験者が評価モデルか

ら受ける印象を「言葉による一対比較」3)で評価した．また，

評価尺度は 7 段階の強度で区分した．表 1 に評価基準間の

一対比較アンケートの回答例を示す．被験者には，表の左

側と右側の評価基準(選択対象の候補)同士でそれぞれ一対

比較してもらい，その強度を記入してもらった．表 2 に表

1 を基に作成した一対比較表を示す．「価格」対「外観」の

一対比較値が 5 の場合，「外観」対「価格」の一対比較値は，

「価格」対「外観」で得た比較値の逆数を使用するため，

1/5 となる．また，「価格」対「価格」の一対比較値は 1 と

なる．

アンケートの対象者は山口県産業技術センターの職員お

よびその家族とし，37 名(男性 23 名，女性 14 名)から回答

を得た．

表 1 評価基準間の一対比較アンケートの回答例

左
の
方
が
か
な
り
重
要

左
の
方
が
重
要

左
の
方
が
や
や
重
要

左
右
は
同
じ
く
ら
い
重
要

右
の
方
が
や
や
重
要

右
の
方
が
重
要

右
の
方
が
か
な
り
重
要

評価

尺度
7 5 3 1 1/3 1/5 1/7

価格 ◯ 外観

価格 ○ 触感

外観 ◯ 触感

最終評価 評価の高いモデルの判定

価格 外観 触感

未加工 研磨仕上げ
＋

研磨仕上げ

スプレー塗装

評価基準

選択対象の
候補
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