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分子特性のインタラクティブ可視化法の開発と 
グラフィックライブラリ基盤の構築 
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         東大先端科学技術研究セ 3） 
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1.  はじめに 
化学は視覚的要素の強い学問分野である．化学

構造式や反応式は分子や反応が抽象的にグラフ

描画されたものであり，化学には不可欠な，いわ

ば言語のような役割を担っている．また，プラス

チックの分子模型は分子の 3 次元的な特徴を認識

するための極めて重要なツールである． 
コンピュータによるモデリングにおいても，ボ

ール＆スティック表示や分子軌道表示などの

様々なモデルが様々な市販もしくはフリーのモ

デリングソフトウェアに搭載され，目的に応じて

使い分けられている．しかし，こうした既存のソ

フトウェアの機能を一部変更する必要がある場

合や，特化した目的のために新たなモデルや描画

を行うためのソフトウェアを構築しようとする

と，ほぼ全てのソフトウェアはソースコードが公

開されていないために，若干の機能拡張のために

化学用のグラフィックソフトウェアを最初から

構築しなければならない．また，JMol [1]や iMol[2]
などのオープンソースの分子グラフィックスも

いくつか報告されているが，化学系にも十分に活

用できる国産のオープンソースソフトウェアラ

イブラリは希少である． 
一方，可視化の観点から考えると，現在の化学

系コンピュータグラフィックスの主要目的は，分

子構造や計算結果を表示し，化学者間のコミュニ

ケーションのために用いられることであり，プラ

スチックの分子模型のような思考のためのツー

ルとは成り得ていない．上記フリーウェア JMol
や iMol にしても，これらの機能は通常の視覚化

に限られており，ユーザーが思考錯誤するための

インタラクティブな操作性を有しているとは言

い難い． 
我々は，これらの問題意識から，思考ツールと

も成り得る分子情報の可視化法の開発と，こうし

た多様な目的を有する化学グラフィックスに活

用できるグラフィックライブラリソースコード

基盤の構築に着手した．本稿では，本プロジェク

トの考え方と，これまでに得られている結果につ

いて報告する． 

2.  分子可視化法の開発 
分子設計や合成設計などについて思考する際

に，構造式や分子模型から視覚的に得られる情報

は重要かつ不可欠である．化学者は分子のかたち

や性質を様々な観点や角度から「眺め」「見る」

ことで新しい事実に「気づき」，知識や経験と照

らし合わせて「考察」し，問題解決に結びつけて

いる．すなわち，分子とその特性をいかに表現す

るかは，問題の本質がどこにあるかを解き，新た

な発想に繋げるための重要な鍵であるといえる． 

分子の「どのような特性」を「どう表現するか」

は，解かれるべき問題によって多様に変化し，問

題解決のフェーズによっても刻々と移り変わる．

そこで，この問題解決に適した特性化法の開発と，

問題解決過程における動的な表現の要求にイン

タラクティブに応えることのできる可視化シス

テムの開発を両輪とし，両者を効果的に組み合わ

せた分子可視化システムを開発する．特性化の手

法は FRAU システム[3]を基本として開発を行う．

システムの概念図を図１に示した． 

 
 

図１ 分子可視化システムの概念図 
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 本開発においては，操作性や使い心地を考慮し

たインタラクションデザインを中心とする開発

プロセスを採用している．現在は，認知科学・工

学的な観点から見た必要要件の解析や一般化と，

化学的な立場からの解釈との擦り合わせを進め

ている[4]． 

3.  グラフィックライブラリの構築 

本分子可視化システムの構築には，多彩な 3 次

元オブジェクトの取り扱いを可能とするグラフ

ィックライブラリが必要である．そこで，本目的

に適うものとして，3 次元マルチメディアライブ

ラリ JUN[5]を基本として用いることとした．JUN
はオブジェクト指向で設計・実装されたグラフィ

ックライブラリであり，3 次元グラフィックスと

多彩なマルチメディアの両方を同時に取り扱う

ことを可能とする．また，幾何だけではなく位相

の取扱いや，数値演算のための種々の関数も実装

されている．JUN は国産のオープンソースであり，

化学系においても汎用的に利用できるソースコ

ード基盤を構築する基本として適していると判

断した． 
ライブラリは汎用性，特異性の両方に適応でき

るものを構築する．ここで，特定の目的に特化し

すぎると適用範囲が狭くなり，汎用化の度合いが

高すぎると，特定の目的に流用することが難しく

なるため，両者間のバランスも重要である． 
本開発では，上記可視化の目的に特化したライ

ブラリを構築するとともに，それを汎用化させた

機能を JUN にフィードバックする手続きを同時

に行っている．これにより，可視化システムと

JUN の両者を相補的に発展させることを実現し

ている． 
上記開発プロセスにより，化学系にも適用でき

るグラフィックライブラリ基盤の構築を目指し

て推進中である． 

4.  結果 

これまでに，分子可視化の基本機能の開発を行

い，また，FRAU 特性値を表示するために必要な

幾何学処理のための基本ライブラリ群を構築し，

システムの基本部分を開発した．可視化の例を図

２に示す．表示の右から順に分子モデル，FRAU
の立体的相互作用特性，FRAU の静電的相互作用

特性が表示されている．分子モデルを操作すると

左側２つのウィンドウ内の表示も連動して動く．

これにより，個々の特性値の詳細と分子構造の両

方を同時に確認しながら解析することができる．

一方，下段には個々の特性の具体的な数値が表示

されている．FRAU 特性値の大きさの差は色の違

いで表現されるが，数値と色の対応付けはカラー

バーで設定できる．これにより，特性値の差分量

と色の変化量との比率を目的に応じて調整し，表

示することができる．こうした表示情報の連動性

は，MVC(Model-View-Controller)の考え方でプロ

グラムが構築されていることにより可能となっ

た．今後，本基本システムの上に，種々の機能を

実装してゆく予定である． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図２ 可視化の例 

5.  おわりに 
分子特性数値化システム FRAU を対象とし，分

子情報の可視化手法とソースコード基盤の構築

に着手した．3 次元マルチメディアオープンソー

スライブラリ JUN の多彩なライブラリ群に根ざ

した目的に適う機能の実装，操作性や使い心地を

考慮したインタラクションデザインを中心とす

る開発プロセス，および必要な要素技術のライブ

ラリへのフィードバックにより，化学分野にも有

用なソースコード基盤構築が期待できる．オープ

ンソースは後続のソフトウェア開発者に引き継

ぎ，育成するための知的情報基盤の１つであり，

情報化学分野の育成と発展の観点からも意義あ

る研究課題であると考えている． 
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