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マルチメデ ィア情報を含んだ電子教材の開発

情報処理センター 湊 敏

本研究では、 マルチメデ ィア情報を含んだ電子教材の開発を試みた。教材のテーマ とし

て、 マルチメデ ィア情報 を有効に活用で きる化学を選んだ。マルチメデ ィア情報 として、

分子構造の画像 およびその3次 元構造、分子軌道の3次 元図、分子振動の動画を選んだ。

これ らのマルチメデ ィア情報 に基づいて化学現象を説明す る教材を作成 した。その結果、

電子教材を利用す ることによ り、 これまで説明が困難であ った、分子構造や分子軌道、分

子振動 の説明が容易になることが分か った。

近 年 よ く、e-leaningや 電子 教 材 とい った言 葉 を よ く耳 にす る よ うにな った。 これ は、

コ ン ピュー タのハ ー ドウェアや ソフ トウ ェアの進歩 と通信 技術 の進 歩 に よ る もの と思 わ れ

る。 コ ン ピュー タの進歩 によ り、 これ までパ ソ コ ンで は不 可能 で あ った動画 の作 成 や3次

元 の擬 似 的体験 が可 能 に な った。 また、通 信技 術 の進歩 に よ りイ ンター ネ ッ トを利用 した

音声 ・動画 の配 信 ・受信 が一 般家 庭 で も可 能 にな った。

本研 究 で は、e-1earningで も活 用 で き るマル チ メデ ィア情 報 を含 ん だ電子 教材 の作 成 を

行 った。 この電 子教 材 は、 これ まで の文字 及 び静止 画 像 のみ の教材 と比 較 して どのよ うな

利 点 が有 るか を検討 した。教 材 の テー マ と して は、化 学 の分野 の原 子 ・分子 の世 界 を選 ん

だ。 この原 子 ・分子 の世 界 は現実 に は人 間 の 目で 見 るこ とはで きな い。 この ため原子 ・分

子が 引 き起 こす種 々 の化 学現 象 を理解 す る ことは非 常 に困 難 で あ る。 この 目に見え な い世

界 を コ ン ピュー タの助 けによ り視 覚化 し、 仮想 的 な原 子 ・分子 の世 界 を 目で見 る ことが で

きる よ うに し、 化学 現象 をよ り分 か りや す く解 説 で きる教 材 の作成 を行 った。

(1)電 子 教 材 作 成 の た め の マ ル チ メ デ ィア情 報 の 準 備

分子 構造 お よ び分子 の振動 モ ー ドは、Gaussian981)を 用 いて求 め た。 分子 構 造 お よび

振動 モ ー ドは、B3LYP/6-31G(d)法 で求 め た。 分子 軌 道 は、B3LYP/6-31G(d)法 で求 め ら

れ た構造 につ いて、RHF/STO-3G法 で求 め た。Gaussian98に よ って求 め られ た分子 構造

の数 値 デ ー タや分 子軌 道 は、GaussView3.02)を 用 いて視覚 化 した。 これ らの プ ログ ラム

によ り選 られ た デ ー タか ら分 子 の3次 元構 造 や振動 の アニ メ ー シ ョンを作成 した。

(2)電 子教 材 につ い て

分子 構造:

分子 構造 にっ いて は、 ブ タ ジエ ン分子 お よび そ の置換 体 で あ る2,3一 ジメチ ル ブ タ ジェ
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ン分子 の異性 体 にっ いて の解説 を作 成 した。 これ らの分 子 は、cis体 とtrans体 の

2っ の異性 体 を も って い る。 これ らの分 」r構造 は、一 般 的 な教 科書 で は図1の よ うな分子

式 で表 わ されて い る。 この記述 方法 で は、 すべ て の構 造 に お いて ブ タ ジェ ン骨 格 を形 成 す

る4っ の炭素 原子 が1百1-・P而 上にあ るよ うに見えて しま う。 と ころが現 実 の分子 構造 で は、

cis体 で は平 面か らの ずれ が生 じて い る。 と くに2,3一 ジメチ ル ブ タ ジエ ンで はそ のず

れが非常 に人 きい。
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図1.ブ タ ジエ ン分子 およびその置換体 である2,3一 ジメチルブタ ジエ ン分子 の構造

図2aに は、 分 子 軌 道 計 算 か ら求 め られ た ブ タ ジェ ンのcis体 とtrans体 の 分 子

構 造 を 示 した 。
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一
図2a.ブ タ ジエ ンの分 子 構 造

灰色丸 は炭 素原 ∫乙を、白丸 は水素原rを 表わす。
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図2aの 上段 に は、 図1と 同様 に ブ タ ジェ ン分子 平 面 の真上 か ら見 た図 を、下 段 に は ブ

タジエ ン分 子 の平面 内真 横 か ら見 た図 を示 した。 この図 か ら、trans体 の ブ タ ジエ ン

骨格 をっ くる炭 素原 子4つ は同一 平面 上 に あ るが 、cis体 の それ らは平面 か らず れて い

る ことが分 か る。 この理 由 は、cis体 の場 合、2っ の末 端炭 素 に結 合 して い る水素 原子

が接近 し、 その立体 反機 を避 け るため と考 え られ る。

図2bに は、 分 子 軌道 計 算 か ら求 め られ た2,3一 ジメ チル ブタ ジェ ンのcis体 とtr

ans体 の分子 構造 を示 した。

cis体 trans体

図2b.2,3一 ジメチルブタ ジエ ンの分 子構 造

灰色丸は炭素原子を、白丸は水素原子を表わす。

図2bの 上段 に は、 図1と 同様 に2,3一 ジメチ ル ブ タ ジエ ン分子 平 面 の真 上 か ら見 た図

を、 下 段 には2,3一 ジメチル ブ タ ジエ ン分子 の平面 内真 横 か ら見 た 図 を示 した。 この図 か

ら、trans体 の ブタ ジエ ン骨 格 をっ くる炭素 原子4っ は同一平 面上 に あ るが、cis

体 のそれ らはブ タ ジェ ンと比較 して平面 か ら大 き くず れて い る ことが分 か る。 この理 由 は、

2,3一 位 に結 合 した メチ ル基 同十 の立 体 反 機 の た め と考 え られ る。 また、trans体 に

おいて は、 ブタ ジエ ン骨 格 の末端 炭素 と結 合 して い る水素 原子 とメチル基 の立 体反#s'zが考

え られ るが、 メチ ル基 が回転 す る ことに よ り この立体 反棲 を避 けて い る ことが分 か る。

以 上 の ことか ら分子構 造 を理解 す る上 には、分 子構 造 の3次 元構 造 の視覚 化 は非 常 に有

効 で あ る ことが分 か った。

分子 軌道:

分子軌 道 の視覚 化 を行 う ことによ り、 ナ フ タ レンの ニ トロ化 の反応 を解 説 した。 ベ ンゼ

ン置換体 のニ トロ化 の反応 位置 につ いて は、 有機 電子 論 で説 明す る ことがで きる。 図3に
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ニ トロニ ウムイ オ ン(NO2う の攻撃 位 置 を示 した。 ニ トロ化 に お いて は、 陽性 のニ トロ

ニ ウムイオ ンがベ ンゼ ン置換 体 を攻撃 す る。 電 子受 容性 の 置換基 を もった ニ トロベ ンゼ ン

で は、 オル ト位 お よ びパ ラ位 の炭素 が陽性 、 δ+、 にな るた め、 ニ トロニ ウ ムイオ ンはそ

れ を避 け るため メ タ位 を攻 撃 す る。 一 方、 電子 供与 性 の置換 基 を もった フ ェノールで は、

オル ト位 お よびパ ラ位 の炭素 が陰 性、 δ 、 に な るため、 ニ トロニ ウム イオ ンは陰性 の オ

ル ト位 また はパ ラ位 を攻撃 す る。 と ころが、 置換基 を も って いな い ナ フタ レ ンの場 合、 そ

の攻撃 位 置が予 測 で きな い。

δ+

(一

Noe

δ+

Noe+

δ+

一)

ニ トロ ベ ン ゼ ン

OH

フ ェ ノ ー ル

?燃
?

ナ フ タ レ ン

図3.ベ ンゼ ン置換体 とナフタ レンのニ トロ化 の反応位 置

この た めナ フ タ レ ンの ニ トロ化 の起 こる場 所 を予 測 す るた め に は フロ ンテ ィア軌 道論3)

が用 い られ る。 フ ロ ンテ ィア軌道 論 に よ る と陽性 の ニ トロニ ウムイオ ンが攻 撃試薬 であ る

場 合 は、 反 応基 質 で あ るナ フ タ レ ンのHOMO(HighestOccupiedMolecularOrbita1)

の形 状 を調 べ れ ばよ い。 図4に ナ フ タ レ ン

のHOMOの 等 電 子 密 度 線 を示 した。 ナ フ

タ レン分子 は平 面 で あ るため、 ナ フ タ レ ン

平面 か ら2オ ング ス トローム離 れ た平 面 上

のHOMOの 等 電 子 密 度 が 示 して あ る。 実

線部 は正 の領域 で、 破線部 は負 の領域 で あ

る。 等高線 の内部 に行 くほ ど電子 密度 の値

は大 き くな る。 ニ トロニ ウム イオ ンは、電

了密 度 の大 きい ところを攻撃 す るので、 ニ

トロ化 は図4の α位 で起 こる ことが予 測 で 図4・ ナフタ レンのHOMOの 等電子密度

き る。 この結果 は、 実験 と一 致 して い る。

ところが、 この 図で は分子 軌道 の概 念 を理解 す る ことは困難 で あ る。 分子軌 道 は線 で表

わ され もので はな い。 分 子軌 道 は、空 間 的 な広 が り と正 負 の位相(正 と負 の領域)を もっ

た もので あ る。
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この軌 道 の空 間的 な広 が りと正 負 の位 相 を表 わす ため に、 図5に ナ フ タ レンのHOMO

の3次 元 図 を示 した。 図5の 左1則に はHOMOを ナ フ タ レン平面 の真上 か ら見 た 図 を、右

側 に は斜 め上方 か ら見 た図 を示 した。 この図 か ら、HOMOは 空 間的 な広 が りを持 って い

る ことが よ く理 解 で き る。 ま た、 空 間的 な広 が りを表 わ す ア レイ体 か らニ トロニ ウムイ オ

ンの攻 撃位 置 も予測 で きる。 ニ トロニ ウ ムイ オ ンはア レイ体 の広 が りの大 きな位 置 を攻撃

す る。 す なわ ち、 ニ トロニ ウムイ オ ンは図4で 示 され たナ フ タ レ ンの α位 を攻撃 す る。

滴 ジ廼b
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図5.ナ フタ レンのHOMOの3次 元図(本 来 はカラー表示)

左図の右Lア レイ体は褐色で正の領域を表わす(図4で は実線部)。

左図の左 ピアレイ体は緑色で負の領域を表わす(図4で は破線部)。

以上の ことか ら、分子軌道の3次 元的な視覚化 は、分子軌道の概念を理解す る上で非常

に有効であることが分か った。

分 子振 動 の アニメ ー シ ョン:

分 子振動 の ア ニ メー シ ョ ンと して、 水 分子 の偏 角振動 を選 んだ。 図6に 分子軌 道計 算 か

ら得 られ た振動 モー ドを示 した。左 側 には通常 の振動 モー ドの図 を、右 側 にはア ニメー シ ョ

ンを作 成 した ときの図 の1部 を重 ね て表示 した。

図6.水 分子 の偏角振動

灰色丸は酸素原子を、白丸は水素原rを 表わす。

分子 はその最安定化構造を基準 に して振動 している。通常分子の振動 は、分子 の最安定

化構造 に振動の変位 を表わす矢印を書 き加 えることによって、図6の 左図のよ うに表わさ

れ る。 この水分子の偏角振動 の場合、2つ の水素原子が接近 し、酸素分子が上方 に移動す

る。 しか し、振動 は逆向 きの もの、すなわち2っ の水素分子が離れ、酸素原子が下方 に移
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動す る もの もあ る。 この様子 を静 止画 で表 わ す ことは困難 で あ る。一 方 、振動 を アニ メー

シ ョン化 すれ ば理解 しやす い。 図6の 右側 に はアニ メ ー シ ョンの様 子 を示 した。 この図 に

は、5枚 の絵 を重 ねて表示 して あ る。 ち ょうど真 ん中 の図が、水 分子 の最安 定構造 で あ る。

(3)ま とめ

本研究では、マルチメデ ィア情報を含んだ電子教材の開発を行 った。 マルチメディア情

報を利用す ることによ り、 これ までの静止画(プ リン ト、OHP等)だ けで は表現す るこ

とが困難であ ったものが表現で きることが分か った。例えば、分子構造 を3次 元表示す る

とこれまでの分子式で は把握す ることが困難であ った立体構造が理解でき、 また分子構造

を変形 させ る原因 も説明で きることが分か った。分子軌道の3次 元表示で は、分子軌道は

地球や月の軌道のよ うに線で表わされ るものでな く、空間的な広が りと正負 の位相を もっ

た ものであることを容易に説明で きることが分か った。 また、分子軌道 の空間的な広が り

の大 きさで反応基質の反応位置 も説明できることが分かった。さらに、分子振動のアニメー

ション化 は振動 その ものを表示で きるので、分子振動 を理解する上で は非常 に有効な方法

であることが分か った。本研究では教材のテーマを化学に焦点 を絞 ったが、他の分野 にお

いて もマルチメデ ィア情報を教材に有効 に活用する方法の開発が望 まれる。
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