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コンピュータで計算した分子や結晶の構造

模型を市販のボールスティックタイプで作製

する場合、形状はボールやスティックの種類に

制約されてしまう。この制約は、3D プリンタ

により解消され、複雑な分子や結晶の構造模型

が作製されている[1]。分子や結晶の構造がも

たらす物性の理解を深めるためには、分子軌道

や電子密度分布(電子雲)の可視化が有効であ

る。そこで、フルカラー3D プリンタを使い、

透明な樹脂の中に電子雲含む分子模型の作製

方法を開発したので報告する。 

分子軌道や電子密度分布などの物理量は、密

度汎関数法（DFT）などで計算される。計算

結果は、可視化用の“CUBE（Gaussian の可視

化ユーティリティ cubegen に由来）”と呼ぶフ

ォーマット（電子密度等をグリッド上の物理量

として定義）に変換可能である。しかし、3D

プ リ ン タ で 作 製 す る た め に は 、“ STL 

(Standard Triangulated Language)”とよば

れる、三角格子点の集合（メッシュ）により定

義されたファイルフォーマットを用いる必要

がある。そこで、“CUBE”ファイルを“STL”

ファイルに直接変換するコードを新規に開発

した（特許出願中）[2]。このコードは各グリ

ッド上の物理量を微小粒子に置き換え、その粒

子に対してメッシュをきる機能を持つ。このコ

ードを用いた例として、フラーレン分子の電子

雲を DFT で計算し、その結果を STL ファイル

に変換し、3D プリンタによる作製を実施した。

その結果を図１に示す。上半分は電子雲だけ、

下半分はボールスティックタイプの模型に電

子雲を重ねた分子模型の作製に成功した。 

今回開発した技術は、ナノテクノロジーの次

を担う、量子テクノロジーの研究開発や、教育

活動の支援ツールとしての活用が期待される。 

 

図１ 透明樹脂の中に形成されたフラーレン分子の電

子雲の模型。下半分は従来のボールスティック模型に電

子雲を重ねて作製している。 
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