
Title 研究開発の成果 : NMRスペクトル解析プログラム、
LAOCN5の移植と関連プログラムの開発

Author(s) 高木, 達也; 谷, 美香; 村埜, 賢次 他

Citation 大阪大学大型計算機センターニュース. 1988, 70, p.
161-173

Version Type VoR

URL https://hdl.handle.net/11094/65792

rights

Note

Osaka University Knowledge Archive : OUKA

https://ir.library.osaka-u.ac.jp/

Osaka University



研究開発の成果

NMRスペクトル坪析プログラム、 LAOCN5の移植と関連プログラムの開発

（研究開発課題：分子科学用プログラムの移植と改良）

大阪大学薬学部

高木逹也、谷美香！）、村埜賢司、清水尚人2)、平井淳一3)、藤原英明、佐々木喜男

研究開発

化学、薬学分野、特に有機化学におけるNMRC核磁気共鳴）スペクトルの重要性については、今

更解説する必要性はないものと思われる。従来、 NMRスペクトルのスビン解析に関しては、 LAO

COONS等のプログラムが公開されており、詳しい解説書4)も出されていたが、大学の大型計算機

センター等での整備、公間が遅れていたために、実験化学系の研究者がすぐに利用すると言う状況に

はなかった。今回、我々の研究室で利用されている比較的新しいスビン解析プログラム、 LAOCN

5を整仰し、更に叶符スペクトルをグラフィックディスプレイに表示するプログラム、 PICを開発

したので、公開する。

§1. プログラムの概要

LAOCN5プログラムは、 LAOCOON3及びLAOCOON4Aを、 Bari大学の

L. Ca s s i de iと0. Sciacovelliが改良したものであり、固有値固有ペクトルル

ーチンをGivens-Householder法に置き換える等の高速化5)や、ビーク位置のスペ

クトルパラメーター依存性が出力される等の改良が行われている。又、計算されたスペクトルデータ

からグラフィックディスプレイ上にスペクトルを再現するために、スペクトルデータを外部媒体に出

力する）レーチンが付け加えられている（この部分は、筆者らによる）。ここでは、スペクトル解析の

詳細は成書6)に譲り、フ゜コグラムの実際的な使用法について解説する。
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LAOCN5プログラムで取り扱える系は、磁気的に等価な核がない場合は8スピン系まで、磁気

的に等価な核がある場合は7グループ、 384エネルギーレベルまでとなっている。例えば、以下のよ

うな系が計算可能である。

恥 BCDEFG系

恥恥CDEF系

晶 BCDE系

A4恥 CDE系

但し、スビン 1/2の核に限る。

§2. 入力例と入力方法

LAOCN5プログラムの入力例を図1に示す。以下、この入力例に従って解説する。

1)第1行

NG, TEXT 

FORMAT (I 1, 3X, A72) 

① NG 

計算しようとしているスピン系のスピン数。磁気的に等価な核のある場合は、 1つと数える。

2-8の値をとる。例えば、 A3恥 CDスピン系の場合は、 4となる。

② TEXT 

72文字以内でコメントを書くことができる。
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123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890123456 

1 4 HISTAMINE IN CD30D (250MHZ) ***LAOCON5*** 87/09/24 
2 1 1 1 1 1 1 1 1 
3 0 ， 0.1 0.1 
4 715.954 715.954 676.630 878.830 
5 0.0 7.087 7.067 
6 7.067 7.087 
7 0.0 
8 IO 20 10 20 ， 30 40 30 40 
10 12 12 
11 34- 34 
12 13 24 13 24 
13 14- 23 14 23 
14 0 0 0 0 0 0 0 0 0 
15 1 724.33 
16 5 722.80 
17 24- 717.62 
18 33 716. 70 
19 38 715.94-
20 42 715.94-
21 19 715.94 
22 20 715.94 
23 56 710.14 
24 52 709.22 
25 28 683.44 
26 4 682.52 
27 39 676.57 
28 47 676.57 
29 15 676.57 
30 13 676.57 
31 6 675.96 
32 36 675.04 
33 29 GG9.70 
34 53 668.33 
35 0 0 0 0 0 0 0 0 0 
36 0 0 0 0 0 0 0 0 0 

図I LAOCN5の入力例（ヒスタミン）
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2)第2行

(NN G (J) , J = 1, 8) , (I SO (J) , J = 1, 8) 

FORMAT (1 6 (3 X, I 2)) 

① NNG CJ) 

各々のグループにおける磁気的に等価な核の数。例えば、 A3B2CDスビン系なら、 3、2、

1、 1と入力することになる。

② I SO CJ) 

核種別に付ける番号。 1-99の範囲に収めること。一般には、原子番号を入力しておくと良

い。上の例では、すべてプロトンであるため、 1, 1, 1, 1となっている。

3)第3行

NPL, NI, AMIN, WIDTH, DEi, DES 

FORMAT (2 (I 1, 3X), 2 (F5.3, 5X), 2 (F8.1, 2X)) 

① NPL 

このversionでは、常に0にしておく。

② NI 

Iterationの制限回数を入力する。最大は9である。

③ AMIN 

ビーク高さの最低値を示す。これ以下の高さのピークは考慮されない。

④ DE I, DES 

計算されたスペクトルの出力をある範囲内に限定したいとき、その最小値と最大値を指定する。
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4)第4行

w (J) 

FORMAT (8F 10.3) 

① w (J) 

NNG, I SOでの入力と同じ順序で化学シフトの値をHz単位で入力する。

5)第5-7行

(CC (I, J), J=I+l, NG), I=l, NG-1 

FORMAT (8Fl0.3) 

間接結合定数 (J)を入力する。順序は、 J21、J31ヽ"'"、 JNG Iの順序になる。上の例では

4スビン系であるので、計6個のデータが入力されている。

6)第8"'13行

C (JA CIOS, K), JB CIOS, K), K=l, 7), CIA (NOS, K), IB C 

N O S , IO , K = 1 , 7)) 

FORMAT CSX, 7 CI 1, I 1, 3X), 5X, 7 CI 1, I 1, 3X)) 

値を同じにするパラメーターを指定する。この例では、 8、9行がシフト値、 1O"'1 2行が

J値になっている。例えば、 8行目の場合、 4行目の順序で1番目のシフト値と2番目のシフ

卜値は、常に同じ値にすることを指定している（ゼロは化学シフトを意味し、 10は1の化学

シフトの意味である）。又、 1 0行目はJ値、 J12とJ34を等しくすることを意味している。

この例には凋れているが、右側に値を書かなければ（つまり IA, I Bの部分を空白にしてお

けば）、そのパラメーターは、 iterationの間変化させないことを示している。入力

の終わりにはプランク行を挿入する。この例では 13行目がそれに当たる。
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7)第15-34行

IL (NL), F (NL) 

FORMAT (15, FlO. 3) 

iterationを行う場合は、ここで実測スペクトルを入力する。 ILが transitionnumber、F

が周波数を意味している。 ILは iterationを行わない計算で出力された値をそのまま用い

る。入力の終わりには、プランクカードを挿入する。この例では35行目がそれに当たる。入

カできるスペクトルの数は61 5以下である。

8)第36行

データの終わりを示すためにプランク行を挿入する。

これでLAOCN5プログラムの実行のための入力はすべて終わったことになる。この入力例の

実行結果は、 LIBSOURCE/APPLIC/LAOCN50Pという名前のファイルに入っ

ているので、参照して頂きたい。

§3. LAOCN5の実行方法

プログラム、 LAOCN5は、バッチ、 TSS双方で実行可能である。

① TSSでの実行方法

以下に実行例を示す。

SYSTEM ?FRT7 N 

＊亭
FILENAME ?_data-file-name 

ユーザーは、上記の下線部分のみを入力すれば、自動的に一時ファイルが作成され、計算が実行
さ
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れる。計算終了後、 PICプログラムによって計算スペクトルを描くためのデータが格納されてい

る一時ファイルが、 1 1 という名前で残っているので、これを保存しておきたい場合は、 CPY

コマンド等で、永久ファイルに保存しておく。

*CPY 11 ; fi I e name 

②バッチ処理のためのJCL

ー 6
 

18 

$

＄

 

JOB 
EXEC 

（入カデータ）

利用者番号；課金コード$PASSWORD,ジョプクラス
LA05,, CPU-time,,, SYSOUT-LIMIT 

$ ENDJOB 

バッチ処理における基本的なJCLは上記のようである。ユーザーは必要に応じて$PRMFL文

を付け加えればいい。プログラムPICを実行するためには、ファイルコード 11のファイルを保

存しておく必要がある。 CPU-timeの既定値は 1(3 6秒）、 SYSOUT-LIM ITのそれは5000行で

ある。

§4. プログラムPICによる計算スペクトルのグラフィック表示

LAOCN5はバッチ、 TSS双方で実行可能だがPICはTSS専用で、 NEC N6922 

系グラフィックターミナルもしくはPC9801系の端末でターミナルプログラムとしてASTE

Rを使用した場合とNEC N6300又はN5200系ターミナルで、 GCSの使用が可能な場

合に限って使用できる（計算機センターの第一TSS端末室や入出力棟の端末がそうである）。そ

の他のグラフィックターミナル（ソニー 0 テクトロニクス系ターミナル等）では、ソースプログラ

ムのわずかな変更で、使用可能な場合もある。詳細は、センター発行の図形処理利用の手引きを参
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照して頂きたい。実行方法は以下のようである。

①図C

② ENTER TERMINAL TYPE, IF CR THEN N6922-TERMINAL. 

l:N6922-TERMINAL OR PC9800(ASTER) 

2:N5200-07WS 

3:END 

ENTER TERMINAL TYPE>l 

③ DATA FILE NM1E ?data file name (LAO C N 5で装置番号11に指定したファイル）

④ WELCOME TO PICTURE, INPUT HALFW IDTH 

HEIGHT IS MULTIPLIED BY YFAC= 0.219E+02 

I*? 閂 （ビークの半値幅を入力する）

⑤ INPUT POINTS(MAX. 16000, 8192 TYPICALLY) AND MIN 

1*?640,0.01 (端末の実画面のドット数とビークと認識するためのビーク高さの最小値）

⑥ INPUT SCALXO,SCALX,SCALYO,SCALY 

IF SCALX=O CHART AREA FOR X-AXIS WILL BE SIMULATED 

IF SCALY=O CHART AREA FOR Y-AXIS WILL BE SIMULATED 

1*?800, -80,,, (画面のスケーリング。詳細は後述）

⑦ INPUT FACTOR,XINITIAL, YINITIAL 

IF FACTOR=O THEN DEFAULT VALUE WILL BE 

SIMULATED FOR FACTOR,XIN!TIAL, AND YINITIAL. 

1,m .2, 1.5, 1.5 c画面のスケーリングと原点の位置指定。詳細は後述）

（チャートの表示が始まる）

鴎 （チャートの表示が終了すればリターンキーを入力する）

⑧ INPUT SCALXO,SCALX,SCALVO,SCALV 

IF SCALX=O CHART AREA FOR X-AXIS WILL BE SIMULATED 

IF SCALV=O CIIART AREA FOR Y-AXIS WILL BE SIMULATED 

I*? 饂 （リターンキーで終了する）

CPU TIME= 0.29888 (SEC) 

順を追って説明することにする。

① コマンド、 PICで、プログラムが自動的に起動される。この時、 AFT上に、 11、05、
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08という名前の一時ファイルがあれば消去されるので注意が必要である。

② 現在使用しているグラフィックターミナルの種類を指定する。 N8922,PC9801/ 

ASTERの場合は 1を、 N5200/07,N8300WS系の端末でGCSの使用可能な場

合は、 2を入力する。

③ ここで指定するのは §2で入力例として出てきたファイルと異なることに注意が必要である。

④ ピークの半値幅をHz単位で入力する。すべてのビークの半値幅は同じであると見なされる

ので、明らかに半値幅の異なるピークがある場合は、ソースプログラムの変更が必要である。ソ

ースプログラムは公開されており、変更も容易である。

⑤ 端末の実画面の横方向のドット数とプログラムがビークとして認識する最小のピーク高さを

入力する。例えば、 PC9801CE, F, M, VM, VX/ASTER)の場合は、 ドット数

は840、又、最小のビーク高さとしては通常、 0.0 1程度が適当と思われる。 ドット数に端

末の精度以上の値を指定してもかまわないが、当然ながらディスプレイの精度を上回ることはな

しヽ。

⑥ SCALXO, SCALYOは、原点における周波数 (I-Iz)とビーク高さを意味する。又、

SCALX, SCALYは、それぞれ横軸、縦軸の 1目盛り当たりの増分を意味している。目盛

りは全体を十等分しているので、 80MBがH-NMR用のチャート用紙と同じにしたい場合

は、 800,-80,,, となる。 SCALXが負の値になることに注意して頂きたい。 SCA

LYO, SCALYは、省略すれば自動的に最大のピークが丁度表示できるようにスケーリング

を行ってくれるので、通常は省略すればいい。 (SCALXO, SCALXも省略すれば、同様

に扱われるが、周波数の目盛りは当然ながら、きれいな数字にはならない）。

⑦ FACTORは、画而に表示するチャートの倍率を意味しており、 XINITIAL,YI 

NITIALはチャートの原点（左下）の位置を意味している（単位は cm)。このプログラム

は全画面を lOcmXlOcmとみなしており、省略すれば、デフォールト値として、それぞれ

1.0, 1.5, 1.5が代入される。チャートの一部を拡大して見たいとき等に便利である。
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⑧
 
チャートの表示がすべて終わった後、 リターンキーを入力すると、⑤に戻る。スケーリング

を変えて、続行したいときはSCALXO等の値を変えて入力すれば、続行できる。

ーを入力すれば、終了する。
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プログラムPICによる計算スペクトルの表示例

§3の入力例の計算結果をPICによりグラフィック表示した例を図2に示す。

§5. その他の注意事項

1) LAOCN5を利用した結果を論文として発表する場合は、 QCPEルールに従って、以
下の
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論文を参考文献として挙げていただきたい。

Cassidei L.; Sciacovel Ii 0. QCPE No.458. 

2)LAOCN5は、中間ファイルとしてファイルコード08、09の2つの順編成書式無しファ

イルを使用する。

3) LAOCN5, PI Cのロードモジュールはそれぞれ

Llll/APPLIC/LAOCN5 

Llll/APPLIC/PIC (N 6 8 2 2用）

LIB/APPLIC/PIC8 (NG 3 0 0, N5 2 0 0/0 7用）

という名前のファイルに、ソースプログラムは

LIBSOURCE/APPLIC/LAOCN5SP 

LIBSOURCE/APPLIC/PICSP 

LIBSOURCE/APPLIC/PICSSP 

という名前のファイルに収められている。 sxシステムでLAOCN5の計算を行いたい場合は、

このソースプログラムを用いることになるが、ベクトル化率はそう大きくはないので、あまりお勧

めできない。

又、入力例及びそれに従った出力例が、

LlllSOURCE/APPLIC/LAOCN5TD 

LIBSOURCE/APPLIC/LAOCN50P 

という名前のファイルに収められているので、参考にしていただきたい。

4)不明な点は、筆者（高木）まで、問い合わせて頂ければ、できるだけのサポートを行うつもり

である。

連絡先： 585大阪府吹田市山田丘 1-6 大阪大学薬学部薬品分析化学教室
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T E L : 06-877-5111 内線6134 又は A62245,X60358の MAIL.BOX(両番号へ同じ内容を同

時に送って下さい）。

§6. 最後に

最後に一言、筆者（高木）の意見を述べさせて頂きたい。以下の意見は、連名の共同研究者に共通

の意見ではなく、筆者（高木）個人の意見であることをおことわりしておく。

雑誌、 「化学と工業」の88年5月号に、伊藤忠テクノ 0 サイエンスの鈴木渉氏が、以下のような

文章を載せておられる。

「アメリカの大学において開発中および開発された化学関連プログラムの多くはNI IIの資金援助

により開発、作成され、場合により一つのプログラム開発のために 1億円以上の開発資金が支給され

る。この結果として日米間に化学研究用コンビュータープログラムの格差が生じるのは当然である。」

「意見を述べさせて頂きたい」等と大上段に構えたが、筆者の言いたいことのほとんどすべてがこ

の文章に出尽くしている感じがする。もちろん筆者は、計算機センターにもっと援助をしろとせまっ

ているわけではない。一計算機センターのできることには限界があるのも、よく理解しているつもり

である。今や、計算化学が何の役にも立たないなどと思っている研究者は、ほぽ後を断ったように思

う。にもかかわらず、国の取り組み方が、極めてたち遅れているように思われるのである。

筆者には今一つ不消足な点がある。近年、ソフトウェアに関する著作権の問題が、クローズアップ

されている。ソフトウェアの著作権が、もっと守られなければならないということに異論はない。し

かし、国公立大学の研究者が共同利用の計算機センターで開発したソフトウェアに関しては、やや事

情が異なるように思うのである。そもそも大学における研究というものは、公開されることが原則の

はずである。そのうえ、開発に要した計算機使用料のほとんどは、国民の税金で賄われているのであ

る。アメリカでは、 PublicDomain Libraryと呼ばれる、誰が使用してもよいプログラムライプラリ

ーがあると聞いている。計算科学に従事する研究者はもはや、かつてビデオデッキでソニーが洞じた
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戦略上の誤りと同類の誤りを犯すような事は許されない、と筆者は信じる。ソフトウェアのプライオ

リティの昨重を前提として、かなり多くの、公開されるべきプログラムが埋もれているのではないだ

ろうか。この文章を読んで、同意して下さった方があれば、 $BBSコマンド等を利用して、有益な

プログラムの公間を行って頂くよう、お願いする。それが、計算科学の発展に直接の影響力を持つと

考えるからである。

§ 7. 息H舌喉

本プログラムの開発は、主として大阪大学大型計算機センター研究開発計画として行われました。

本課題を研究開発課題として承認して頂いた、大阪大学大型計算機センター。プログラムライプラリ

小委員会に感謝致します。更に、プログラムLAOCN5の公開を許可して頂いた

Dr. Cassidei及びDr.Sciacovel 1 i、更に、プログラムPICの開発に際し、

種々ご援助頂いた大阪大学大型計算機センターの職員の皆様に感謝いたします。

又、このプログラムの開発は、一部、分子科学研究所電子計算機センターにおいて行われました。

計算機の使川を許可して頂いた分子科学研究所電子計算機センターに感謝いたします。

§8. 参考文献及び注

1) 現在、大阪大学産業科学研究所

2) 現在、日本新薬株式会社

3) 現在、塩野義製薬株式会社

4) Peter D.F. ed. "Computer Programs for Chemistry" vol.I W.A.Benjamin Inc., 1968. 
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