
GRRMmap
GRRM用可視化・解析ソフトウェア

GRRMmapは、北海道大学 原渕 祐 特任教授によって開発された、GRRM用ポスト処理プログラムです。
GRRMmapは、GRRMの探索結果からユーザーが必要とする情報に短時間で視覚的にアクセス可能と
します。GRRMmapの出力の形式はHTMLやJavaScript等を用いたWebページ形式となっており、
Google Chrome等のWebブラウザで閲覧しやすくなっています。

GRRMの大量の探索結果ファイル
（～数千・数万分子）

分子カタログ（2D・3D分子表示）

反応経路ネットワーク

エネルギー変化グラフ

エネルギーダイアグラム

➡解析しやすいように可視化

GRRMの計算結果を効率よく解析できます



■ GRRMは量子化学探索研究所の登録商標です。
■ 本ソフトウェアの内容は予告なく変更することがあります。 あらかじめご了承ください。 
■ 本資料に記載された各社名・各製品名・各ロゴ等は、各社の登録商標です。 
■ この内容は、2025年5月現在の内容です。 

HPCシステムズ株式会社
〒108-0022  東京都港区海岸3-9-15 LOOP-X 8階

TEL：03-5446-5531  Web：www.hpc.co.jp
Mail：hpcs_sales@hpc.co.jp

- ハードウェア -
下記が動作する x86_64 計算機
- 必須コンテナランタイム -
Singularity または Apptainer
- 必須ソフトウェア -
GRRM17 または GRRM20 または GRRM23

- 推奨ブラウザ -
Google Chrome

GRRMmapパッケージ、GRRMmap用STLibパッケージ、
GRRMmapユーザーマニュアル（日本語版、英語版）

動作環境
（GRRM Server側）

動作環境
（PC側）

納品物

分子のカタログ表示・検索
GRRMで探索された分子構造を2次元のカタログとして表示します。チェックボックス
やテキスト入力を用いて指定した条件を満たす構造のみを検索できます。

反応経路の一覧表示
指定した反応経路について、反応物、遷移状態またはPathTop、生成物の3次元分子構造
を可視化します。各構造の電子エネルギーと自由エネルギーも表示します。

反応経路ネットワークの表示・解析
反応経路ネットワークのEQをSMILES表記でグループ化
した、グループをノード（円）として、反応経路をエッジと
して、ネットワークグラフの形で可視化します。

エネルギーダイアグラムの表示
反応経路ネットワークで選択された複数のグループについ
て、その間の最短の反応経路についてのエネルギーダイア
グラムを表示します。

反応経路の表示
反応経路のエネルギーを可視化したグラフと、反応経路に沿った3次元
分子構造を表示します。IRC経路や、DS-AFIRで探索された反応経路、
MINの経路、LUP後の反応経路についても表示できます。

機能・操作性

仕様

絞込み表示オプション
収率50%以上の
反応物のみ表示

アンモニアを含む
反応物のみ表示

1. 始点を
クリック

2. 終点を
クリック

始点→終点 経路の
エネルギーダイアグラム


