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I. 金属錯体の一覧
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Zn(saloph) (ZnC20N2H10O2)Ferrocene (FeC10H10) [Ru(bpy)3]
2+ (RuC30N6H24)

金属原子を含む分子に対しては力場を用いるクリーンは必ずしも成功しない。
本チュートリアルでは、金属錯体を効率的にモデリングする手順を示す。
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II. Ferroceneのモデリング

2018/01/30

1. –C5H4部品を用いて
CP環をモデリングする。

2. 分子モデリングチュートリアル
（超分子編）を参考にCP環を平
行に並べる。

4. 編集 | 部分編集 | 部分重心

をクリックする。（重心位置にダ
ミー原子が置かれる。）

6. 必要に応じて保存。

3. 全体を部分選択する。

5. ダミー原子を
Zn原子に置換する。

Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.



II. Zn(saloph)のモデリング
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1. ベンゼン環からスタート。
-CH2部品で三回置換し、
クリーンを行う。

2. 矢印の水素を削除する。

4. 矢印の水素を
酸素Oに置換する。

6. 編集 | 配向 | 設定をク

リックする。（選択した軸と
X軸が一致する。）

3. 矢印の水素を
窒素Nに置換する。

5. 矢印1, 2の順番で
原子をクリックする。

1
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II. Zn(saloph)のモデリング
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7. 編集 | 鏡像体生成をク
リックする。

8. 矢印の炭素間に結合を
作り、クリーンする。

10. 全てのN, Oを部分選択し、
編集 |部分重心をクリックする。

12. 必要に応じて保存

9. 二つの水素を選択し、
編集 |環構築をクリックする

11. ダミー原子をZnで置換する。
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II. [Ru(bpy)3]
2+のモデリング
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1. –PDH5部品からスタート
（PdはRuに置換しておく。）
二つのHを-C6H5で置換する。

2. 矢印の水素を削除し、
隣接する炭素を結合する。

4.ここまでの操作をRuに

配位する全ての水素に対
して行う。

6. この錯体にはエナンチオマー
が存在する。適宜、編集 | 座標
反転 または編集 | 鏡像体生成
を利用するとよい。

3. 矢印の炭素を窒素に
置換する。

5. クリーンをクリック
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