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概要
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インディゴ分子をMOPACで構造最適化した後、CNDO/Sを用いてUV-Visスペクト
ルを計算します。



I. モデルの作成
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Winmostarを起動し、インディゴ分子を作成する。
1. ファイル | インポート | SMILES…をクリックする。
2. Import SMILESウインドウの入力欄に以下の文字列を入力する。

c1ccc2c(c1)C(=O)/C(=C¥3/C(=O)c4ccccc4N3)/N2

3. Convertボタンをクリックする。
4. 黒い画面が出現し数秒後にメインウインドウにインディゴ分子が出現したら、

Import SMILESウインドウは閉じる。



II. MOPACによる構造最適化計算の実行
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1. ソルバ一覧から MOPACを選択し、 (実行ボタン)をクリックする。
2. ファイル名にindigo.datと入力して保存する。
3. 数秒後に計算が終了しログファイルが開く。
このときメインウインドウには構造最適化後の構造が自動で読み込まれる。



III. CNDO/SによるUV-Vis計算
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1. ソルバ一覧からCNDO/Sを選択し、 (キーワード設定)をクリックする。
2. CNDO/S Setupウインドウでは特に設定を変更せずRunボタンをクリックする。
3. ファイル名にindigo_uvvis.cndと入力して保存すると計算が開始される。



IV. UV-Visスペクトルの表示
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IV. UV-Visスペクトルの表示
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CNDO/S計算の終了後、自動でCNDO/S UV-Vis Spectrumウインドウなどが表示される。
CNDO/S UV-Vis Spectrumウインドウ左に、各ピークの励起エネルギー(eV)、
波長(nm)、および振動子強度(f)が列挙される。
またWidthのスクロールバーを動かすことで青線のスペクトルの幅を変更できる。

色素で重要な最大吸収波長は、波長だけから判断すると399.50 nmのピークであるが、
このピークはf の値が非常に小さいため、よりfの値が大きい344.10 nmのピークが、実
験で観測される最大吸収波長に相当すると予想される。
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