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研究成果の概要（和文）：大学の化学実験向けに反応メカニズムがCGで表示できる電子教科書の開発を行っている。半
経験的分子軌道法に基づき作成したCGには劇的な構造変化を伴うWalden反転のモデルとして塩化メチルの水酸化や1-ブ
ロモブタン，2-ブタノール生成のCGおよびスモールスケールで行う1-ブロモブタン生成の実験が含まれる．CGは反応中
の構造変化を空間充填や棒球モデルで，エネルギー変化を反応プロフィールで表示することができる．電子教科書はCG
による反応機構の表示に加え，実験方法のフローチャートや装置図も表示し，学生がスムースに実験を行う事ことがで
きる．電子教科書は実験観察と分子の世界の架け橋となることが期待される．

研究成果の概要（英文）：We are developing an electronic textbook for a basic chemistry-experiment for 
university students in which reaction mechanisms are shown by CG.The CG of chemical reaction was made 
based on empirical molecular orbital calculations.The CG included following reactions as a model of 
Walden’s inversion where drastic change in structure takes place; hydroxylation of methyl chloride, 
formation of 1-butyl bromide and 2-butyl alcohol.The CG can simultaneously demonstrate the nature of the 
reaction such as structural change by the space-filling and ball-and-stick models in addition to 
providing an image of energy change by the reaction profile. The electronic textbook also displays 
pictures of apparatus and flow-charts of small-scale experiments.Therefore students are able to conduct 
experiments smoothly and safely while studying dynamical reaction mechanism shown by the CG.The 
electronic textbook in tablet could be used to integrate the observable level experiment and the 
molecular world.

研究分野：化学教育
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１．研究開始当初の背景 
 本研究では化学反応の実体験としての実
験に加えてその裏側にある目に見えない分
子の世界を伝える教材を作成し，実験と統合
した学習プログラムを開発し，実験用の電子
教科書として作成する． 
 現代の物質観を育てるためには，目に見る
ことのできない原子や分子といった抽象的
な概念に指導の力点を置かざるを得ない．す
なわち，分子の性質がその立体構造に根ざし
ていることや分子の構成要素の組み替えが
化学反応であるということを理解すること
が求められる． 
 多くの場合，これらの内容を具体的なイメ
ージではなく，分子を記号に置き換えた化学
反応式を用いた指導がなされているが，初学
者に反応式だけで分子構造が変化するイメ
ージを伝えるのは難しい．時として，分子模
型を用いた説明がなされる場合もある．分子
模型は静的な構造を伝えることはできるが，
反応がどのような動的過程で起こるのかを
伝えることはできない．加えて，使用するモ
デルのタイプごとに与えるイメージが異な
るので複数のタイプのモデルを用意する必
要がある． 
 量子化学計算に基づいたコンピュータ・グ
ラフィックス(CG) を用いれば教授者の目的
にあったモデルを容易に示すことが出来る．
この方法により化学反応を CG動画にすれば，
化学反応における分子の組み替えを動的に
表現することができるので学習者は擬似的
に化学反応を目で見ることになり，化学反応
式のみでは分かり難かった中間体の分子構
造の変化を目の当たりにすることになる．  

CO2 + 2H2O → H2CO3 + H2O  (式 1) 
一例として二酸化炭素と水から炭酸が生成
する反応を式 1に示す．この反応では余剰の
水一分子を含む中間体を経由する方がエネ
ルギー的に優位に進行することがNguyenら
(J.Am.Chem.Soc.,106(3),599(1984))によっ
て示されているが式からは自明ではない．研
究代表者らはこの反応について量子化学計
算を行い，遷移状態近傍の構造変化と反応プ
ロフィールの CG アニメーションを作成し，
遷移状態において水二分子と二酸化炭素か
らなる中間体が六員環構造をとることが見
られる教材を開発した (生尾ら , J.Chem. 
Software, 6, (2) 45(2000))．この教材では，
学習者が納得いくまで遷移状態前後の分子
構造の変化を見ることができるので，あたか
も自分で化学反応をコントロールしている
ような感覚“バーチャル・ハンズオン”な感
覚を与える．このような CGアニメーション
教材は，反応が“なぜ”起こるのかを考える
為の有効な道具と成り得る．この教材は，科
学技術・理科教育のためのデジタル教材提供
シ ス テ ム 「 理 科 ね っ と わ ー く 」
(http://www.rikanet.jst.go.jp/)に，「マルチメ
ディアで見る原子分子の世界」の一部として
収録されており，2005 年７月には全教材中

のアクセスランキングが９位となったこと
から教育現場で必要とされていることがわ
かる．しかしながら，このような教材は他に
無いため使用者からは他の反応を含めた充
実を望む声が上がっている． 

I + H2 → HI + H   (式 2) 
本研究の準備として，式 2に示した素反応に
おける遷移状態付近の中間体の構造と反応
プロフィールのCG (Akira Ikuo, et al., Proc. 
7th IEEE Intl. Conf. on Wireless, Mobile, 
and Ubiquitous Technologies in Education, 
2012) をタブレットパソコンにインストー
ルしその有効性を調べた．本研究で開発する
電子教科書は，タブレットパソコン等の携帯
端末に対応するため，実験室で使用できる．
学生がスムーズに実験に入れるテキストと
CG アニメーションを統合した学習プログラ
ムとして作成するので，それぞれを別枠で行
う場合に比べて学習効果の向上が期待でき
る． 
 電子教科書を使用した教育実践の例とし
て，大阪府立大は，看護学部生向けに，教科
書などの内容を入れたタブレット端末を配
り、学習を支援する取り組みを始めた(朝日新
聞 2012年 10月 17日)との報道がある．しか
しながら，化学反応を題材とした実験教材の
例は研究代表者が知る限りまだない． 
 
２．研究の目的 
本研究ではタブレットパソコン中の電子
教科書を使用し，化学反応の CGアニメーシ
ョンを学習し，併せて実体験としての実験を
行うことによる学習効果を検証するもので
ある．電子教科書には通常の実験方法の記述
に加えて操作の具体が分かるように写真や
フローチャートなどが記載され，学生が実験
にスムースに入れるように工夫される．また，
分子レベルのイメージを提供するために反
応の CG 動画も収録される．CG 動画は，化
学反応が起こる様子を可視化することをね
らいとしている．電子教科書はインタラクテ
ィブ性を持たせるので操作により，分子が反
応する相手をどのように認識し，どのように
して生成物に至るのか，反応により分子構造
がどう変化するかなど，物質変化の疑問に対
する答えを見いだしていく発想支援型の教
材となる．作製する電子教科書は他に例を見
ない独自なものであり，それをタブレットパ
ソコンに入れてユビキタス型教材として作
成し試行するので，化学教育における可視化
教材やユビキタス型教材の先導的な研究と
なる．この電子教科書は個別学習に対応する
ので，進度別学習や遠隔地教育にも利用でき
る．電子教科書は，web上で配信することが
可能となるので，広範囲な利用が期待される． 
 
３．研究の方法 
(1)高校の「化学基礎」，「化学」や大学の一
般教養レベルの教科書における記載頻度の
高い反応式から量子化学計算が可能な反応



式をアニメーションの候補として抽出した． 
(2)化学反応が進行する様子を量子化学計算
に基づいた CG アニメーションにより可視化
した． 
(3)実験条件を最適化し実験プログラムを作
成した． 
(4)実験と CGアニメーションを統合した電子
教科書を作成した． 
(5)タブレットパソコンを用いた実験プログ
ラムを大学で試行し，電子教科書の評価と改
善を行った．  
 
４．研究成果 
 大学の化学実験用電子教科書向けに CG 動
画教材を作成した．教材は，反応中の構造変
化を球棒モデルや静電ポテンシャル付き空
間充填モデルにより，ポテンシャルエネルギ
ー変化を反応プロフィールにより表示でき
る．作成した iBook 形式の電子教科書は学習
者がスムースに実験に取り組めるように実
験方法の具体などの情報に加え，前述の CG
動画教材により反応物から生成物に至る構
造やエネルギー変化，静電ポテンシャルの変
化を表示することができる．実験には防水ケ
ースに入れたタブレットパソコン中の電子
教科書を用いることとした． 
 高校や大学の一般教養レベルの教科書に
おける記載頻度の高い反応から，劇的な構造
変化を伴う反応の例として Walden 反転を題
材とする実験学習プログラムを作成した．プ
ログラムにはメタノール生成，1-ブロモブタ
ン生成，そして 2-ブタノール生成の反応経路
を示す CG 動画やスモールスケールで行う 1-
ブロモブタン生成の実験が含まれる．このプ
ログラム用の電子教科書を大学生に試行し
た．学生は教科書によりスムースに実験を行
うことができた．また，教科書中の CG 動画
や分子モデルは Walden 反転における構造変
化のイメージを伝えるのに有効であった． 
 より複雑な反応として，酢酸とエタノール
のエステル化についても実験学習プログラ
ムを作成した．応用実験として反応速度の温
度依存性から見かけの活性化エネルギーを
求める内容も加えることができた．反応プロ
フィールと分子構造の変化およびその際の
静電ポテンシャルの変化を CG 動画として電
子教科書を作成し大学生に試行することが
できた． 
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