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第1章 序論

1.1 研究の背景

　教育をバリアフリーの観点から見直すと共に、バリアフリーを教育研究の領域において推進す

る試みが着目されている。バリアフリーは生徒・学生や教師、教育行政に携わる者をはじめ、一般社

会人が本来学習して身につけておくべき基礎的知識であり市民的教養である。

　　教育的観点からみた場合、分子の構造や性質を理解することは、化学や生命科学などの、分子を

取り扱う幅広い自然科学分野において基本的かつ不可欠な要素であり、理科教育のスタート地点の１

つである。この段階で分子に対する学習者の知的好奇心を引き出し、理解を促すことは重要であり、

進路の方向を決める大きな要因となりうる。このためには、学習者が興味をもって分子やそれに関

連する学習に取り組み、かつ理解を深めることができる教材が望まれる [1] 。分子やその化学反応と

いった目に見えない対象や概念を理解し考察する化学分野においては、化学構造式のような視覚的な

表現や分子模型、分子軌道図などのモデルは必須であり、思考や情報伝達のための不可欠な手段とし

て用いられている。これらを目的に応じてコンピュータで可視化するグラフィックシステムも種々開

発され、研究や教育の現場で利用されている。 [2] [3] [4] [5]

　 化学あるいは生命科学現象を聴覚を利用してとらえたり、対象に触れて体験することは、視覚障

害学生の興味を引き出し、思考のきっかけをつくるために有効であると考えられ、そうした学生のた

めに触覚や聴覚を利用した様々な装置が工夫されている。 [6] [7] [8] [9] [10] [11]　しかし画像情報に

アクセスしにくい視覚障害者にとって、このような化学や生命科学に関わる情報の入手が必要である

にも関わらず、画像情報の獲得に関する分野での手法についてはほとんど検討されていない。

　近年、コンピュータ技術の発達に伴い、OCR(Optical Character Recognition、光学文字認識)によ

る文字認識法についての研究が盛んになってきた。OCR法は文字には有効だが、文字以外は扱えな

いので、視覚障害者のための支援技術として、文字以外の画像を含んだ情報の認識法の構築が必要で

ある。

　　さて、日本学生支援機構の平成 20～22年度障害のある生徒の進学の促進・支援のための高大連

携の在り方に関する調査研究委託事業報告書及び各大学の調査研究成果 [12] で、特別支援学校から

の大学進学率を参照する。平成 21年の文部科学省による学校基本調査 [13] では、特別支援学校に通

う障害のある児童生徒数は 117,000人とされる。また、同学校基本調査結果では、平成 21年 3月の

特別支援学校の高等部の卒業生は 15,000人であり、うち大学進学者は 462人（卒業生の 3.1％ ）で

あった。障害区分の参考値として、平成 18年までの盲学校、ろう学校、養護学校の区別が存在した

際のデータを参照すると、平成 18年度の在籍者数は 3,688人（盲、ろう、養護学校の全児童生徒の

3.5% ）、6,544人（同 6.3% ）、94,360人（同 90.2% ）であった。さらに、厚生労働省の平成 18年

身体障害児・者実態調査結果から、障害者手帳のある大学入学年齢に近い 18、19歳の障害種別の人

数を抜粋すると、視覚障害 1,000人、聴覚・文字障害 2,000人、肢体不自由 7,000人、内部障害 3,000

人、重複障害 5,000人であり、合計は 12,000人とされる。さらに、診断はあるが障害者手帳を持たな

い障害者の数は、厚生労働省の統計には含まれていない。平成 16年の文部科学省の調査「通常の学

級に在籍する特別な教育的支援を必要とする児童生徒に関する全国実態調査」 [14] では、障害の診
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断や、知的な遅れはないが、LDやADHD、高機能自閉症等に類する学習や行動面で著しい困難を示

す児童生徒が通常の学級 に 6.3％ 含まれることを報告した。学校基本調査における高等学校全日制

の調査結果を参照すると、平成 21年度 3月の卒業生は 1,064,000人であり、高等教育機関への進学率

は 53.9％ （通信を除く場合、 53.8％ ）、進学者数は 573,000人であった。

このように特別支援学校からの大学への進学は少なく、大学での進学先は概ね文系であり、理系への

進学者数は統計に表れていない。

詳細は第 2章で述べるが、視覚に障害を持つ人々が情報端末を利用する時には、画面の文字情報を音

声で読み上げることができるソフトウェアや、点字ディスプレイなどを用いることで、文字情報に

は容易にアクセスできる。たとえば、紙に書かれた文字を独力で読むことは難しいが、紙をスキャン

しOCRを行うことで、そこに書かれた文字を読み取ることができる。さらに、この音声読み上げや

点字出力を使用しながら、自分で漢字を含んだ文書が作成でき、晴眼者 (視覚に障害のない人々)と

の間での情報の共有が可能となっている。インターネット上に存在する多くの情報へのアクセスも、

このようなソフトウェアや機器を利用することで可能である。

　　このようにして視覚障害者は自ら多くの情報へのアクセスが可能となったが、これらはすべて

「文字情報」に限る。インターネットなどを介して送受信されるのは文字情報だけでなく図形やグラ

フなどの画像情報も含まれ、その重要性はますます高まっている。文字だけでは表現が難しい情報

や、理解の補助などを目的として頻繁に画像、つまり画像情報が使用されていて、情報伝達手段とし

て、画像情報が重要な役割を持っている。しかし、これらの画像情報に対して、視覚障害者自らがア

クセスすることは容易ではない。前述の報告からも明らかであるが、内容理解のためには画像情報

のアクセスも重要であり、視覚障害を持つ人々へも何らかの方法でこれらの問題を改善する必要があ

る。

　　

1.2 研究の目的

　　視覚を通して、人々は光覚、文字、図、周囲の様子、表情を知り、環境内での自己の位置を知

り (定位)、移動できる。しかし、視覚を失った障害者は、情報の獲得、定位・移動が思うようになら

ない。そこで、古くから視覚代行・補助の研究がなされている。それらは、大きく文字・図のアクセ

スと、定位・移動に分類できる。そして支援の方式としては、以下のように分類される。

1. ボランティアによる補助　

2. 盲導犬などの動物の利用　

3. 機器とボランティアの組合せ　

4. 環境内に何らかの機器を設置する方式　

5. 設置せず使用者が携帯する機器のみによる方式　

　これらの方式はそれぞれ長所・短所がある。ボランティアによる補助は、信頼性と汎用性で優れ

ているが、自立を望む障害者の心の負担になる。動物は、ボランティアに比べ自立の点で優れるが、

信頼性と汎用性の点で劣り、また、生き物の不可避の問題としての世話と死がある。一方、機器のみ

での代行は、汎用性と信頼性の問題があり、複雑な機器の点検・修理のためのサービス体制が必要だ

が、自動車の修理工場のような体制は経済性の点から実現できない。また、環境への機器設置は確実
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であるが、設置費用・設置場所の選定・環境の変化への対応、という問題がある。

　このように、唯一絶対の方式があるわけではなく、異なる方式での支援が、調和した形で発展する

ことで、障害のレベル、ハンディキャップの程度が異なる視覚障害者の日常生活、社会活動を真の意

味で支援できると言える。[15]

　筆者らは上記 5の方式で、視覚障害者が教科書や研究論文、特許情報などに記載されている化学構

造式情報を獲得できるよう支援するシステムを研究・開発する。具体的な事例として、化学や生命科

学についての学習の初級段階における視覚障害学生のための高等教育を考える上で、教育機関の現

場対応とはまた別の次元の問題もいくつか存在する。その 1つは専門書などの高等教育用教材を、視

覚障害学生が利用可能な形に変換する方法がまだ充分ではない点である。

一般に視覚障害学生が利用できるのは、文字、触図または音声による教材である。

　数式の読み上げには既に顕著な報告がある [16] 、 [17] 、 [18] が、化学式においては、点字を用い

る「理科記号表記 [19] があり、墨字（点字に対して、普通に書かれた文字や印刷された文字）に対

応していて、元素記号などは表現できるものの、化学構造式のような画像情報に対しては点字だけで

は対応できず、触図が用いられた。 [20]

しかし触図で提示することは容易に可能だが、提示された触図の理解には例えば、触図に点字を張り

込むなどの補助が必要であった。

一般に中途視覚障害者は対面朗読やスクリーンリーダによる読み上げなど、聴覚を利用した情報獲

得法を用い、読み上げ音声を聴いている過程で必要に応じて補助具などを使いながら図表の説明を

受けることが有効であり、聴覚から情報を獲得し、次いで関連する触覚情報を入手することはより

効果的な情報獲得手段であると言える。また点字使用者でも点字と音声を併用している場合が多く、

視覚障害者の中で点字使用者の割合は 10% 程度 [7]との統計もあり、もし音声教材が容易に整備でき

るならば、前述の化学構造式理解の問題点もかなり改善できると考える。

　視覚障害者自らが化学構造式を描画すること、および、印刷物やコンピュータの画面に出力された

化学構造式情報を獲得することは、視覚障害者の独力での化学構造式の「読み書き」を可能ならしめ

ることであり、視覚障害者の学習環境や就労環境に顕著な効果をもたらすと考える。

1.3 本論文の構成

　　本論文は以下のように構成されている。

　第 2 章では、筆者らが日常扱う情報を文字情報と画像情報に大別し、視覚障害者がこれらの情報

を扱うことについて、現状と問題点を述べる。第 3 章では、視覚障害者による化学構造式の描画法に

ついて、視覚障害者に利用可能な構造式エディタとしてXyMTeX法を示し、視覚障害者がそのシス

テムを用いて化学構造式を描画する上での問題点について述べる。第 4 章では、視覚障害者のため

の化学構造式読み上げシステムの基本理論とその解説として、化学データベースの現状に触れ、視覚

障害者に特化した化学構造式へのアクセスシステムの必要性について言及する。第 5 章では、視覚

障害者のための化学構造式読み上げシステムの開発について詳細に述べる。最後に第 6 章では、本

論文を総括し、今後の課題や展望について述べる。
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第2章 視覚障害者の情報獲得手段の現状と

課題

2.1 スクリーンリーダを用いた文字情報へのアクセス

視覚障害を持つ人たちが従来、文字情報を得る方法は誰かに読み上げてもらったり、自分が話した

内容、あるいは点字で書いた文章を代筆してもらう必要があった。文字を読んだり書いたりするの

ではなく、聞いたり話したりする必要があり、こうした作業は時間と労力を必要とし、多くの情報獲

得が難しいという問題点があった。このことから、視覚障害者はこのような観点から「情報障害者」

とも言われていた。一般的に扱われる情報は視覚に訴えるものが多く、それらを認識する手段が少な

かったため、さまざまな情報を入手できないためである。

　しかし情報機器の発展は視覚障害を持つ人たちの情報獲得手段に著しい変化をもたらした。コン

ピュータなどの IT機器とスクリーンリーダと呼ばれるソフトウェアの広範な普及はそうした技術開

発によるところが大きい。スクリーンリーダは「画面読み上げソフトウェア」と呼ばれ、コンピュー

タなどに組み込むことで、画面に表示される多くの文字情報を、TTS(Text To Speach)エンジンに伝

達し、合成音声によって文字情報を音声読み上げ可能にするものである。編集中の文章や、インター

ネットブラウザ、コンピュータの各種メニュー項目などを音声で確認できるので、視覚障害者は IT

機器を利用した文字情報へのアクセスが簡便となった。また、文字情報は音声だけでなく、点字端末

にも出力することができ、音声では聞き取りにくい文章の確認や、盲聾者の利用にも有効である。

　近年、さまざまな情報をインターネットを介して入手することができ、スクリーンリーダや点字端

末を利用することで、視覚障害者はこれらの情報にアクセスできる。また、用紙に印刷された文章

も、OCRを行うことで、コンピュータなどで確認ができる。 [21] [22]　OCR(光学的文字認識)は、

用紙をスキャナで画像として取り込み、画像解析によって文字認識を行うものである。OCRを行う

ソフトウェアも、スクリーンリーダで操作可能なものがあり、視覚障害者が人に頼らず、独力で印刷

された文章を読むことも可能である。ただ、OCRの精度に関しては、英文や日本語のみの文章であ

れば高精度で認識可能であるが、図表や数式など、文字以外の情報が混在した文章では、精度が低下

する問題がある。これらに対応するため、理系文章の読み取りに特化したOCR技術の開発が行われ

ている。 [23]　このように、視覚障害者が IT機器を利用して情報の送受信を行うために必要不可欠

となりつつあるスクリーンリーダに対しても、いくつかの問題点が考えられる。

　一つは、日本語固有の問題として、漢字の伝達方法がある。点字は表音文字であり、原則としてひ

らがなとアルファベット、数字や各種記号から構成されている。カタカナや漢字は特殊な記法により

表現できるが、一般的には普及していない。従って、視覚障害者の中には漢字を知らないものも多

い。しかし、晴眼者と同様の文章を書くためには、漢字を利用する必要があり、視覚障害者はどの漢

字が適当であるかという判別が難しい。そのため、スクリーンリーダには漢字の詳細読みという機

能が設けられている。例えば、「障害」という漢字は詳細読みでは「しょうがいしゃのしょう、さわ

り」「そんがいのがい」などと読み上げられる。これらの漢字詳細読みを頼りにして、仮名漢字混在

文章を作成できるが、どのような詳細読みを行うことで目的の漢字を想起できるか、という問題は検
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討が行われている。 [24]

　スクリーンリーダの持つもう一つの問題は、文字情報以外の画像情報の音声読み上げが不可能と

いう点である。インターネット上の文章には、文字以外の数表やイラスト画像のような視覚に依存

する情報が多く、またGUI(graphical user interface)を多用したソフトウェアも多く存在する。画像

が存在することは確認できても、その内容を読み取ることはできない。さらに、GUIソフトウェア

では、キーボード入力でなく、マウスなどのポインティングデバイスの利用が想定されており、スク

リーンリーダではこれらに対応できない。GUIソフトウェアの利用を目的としたスクリーンリーダ

の検討がなされているが [25] 、未だ実用化には至っていない。

　以上のように、電子化することで、視覚障害者は独力で文字情報の送受信が行えるようになった。

しかし、画像情報へのアクセスという大きな問題が残る。

2.2 視覚障害者の化学構造式情報獲得法の現状と問題点

2.2.1 読み上げ法による化学構造式認識

　　前節で述べたように、スクリーンリーダを用いることで電子化された文字情報へのアクセス

は簡便なものとなった。しかし、スクリーンリーダの持つ問題点でも述べたように、図形のような画

像情報へのアクセスはできない。コンピュータなどで扱われる情報は、文字だけでなく、画像情報も

多いため、視覚障害者に画像情報を伝達することも重要である。

　　筆者が直面した化学構造式の認識においては、描画された構造式画像がスキャナでのOCRでは

読み上げないので、晴眼者の補助による「対面朗読」を行った。

　　「用紙の中央に正六角形があり、六角形の辺が交互に 2本で表示されている。」　

　「正六角形の 2時の方角に手が出ていて、アルファベットの大文字でOHと書かれている。」

　「用紙の下段に化学構造が横に○○個並んでいる。」

　このように文字化することで伝えられる構造式情報があり、これらの情報を視覚障害者が独力で獲

得する方法が必要である。また、化学構造のような画像を理解するためには触図を用いる方法がし

ばしば使用される。触図は、提示したい文字や画像を隆起させ、触覚によって認識可能にしたもので

ある。写真のように、色情報などを伴う微細な表現などは行えないが、比較的複雑な画像の提示が

行え、ある程度の時間をかけて触察することで、視覚障害者が視覚的情報を認識することができる。

[26]

　　触図の提示手段は二つの方法に大別される。

　一つは、紙に提示する方法である。紙の上に点や線を隆起させ、触図を構成するものである。立体

コピーと呼ばれる専用の用紙や機器を用いて作成することもできるし、ある程度薄い用紙であれば、

ペンなどで強い筆圧で描くことで、容易に触図が作成できる。

　もう一つは上述のように、点図ディスプレイを用いる方法である。表示したい画像に合わせて、ディ

スプレイ上の該当するピンを上下させ、ピンの凹凸で画像を構成するものである。点図ディスプレイ

上のピンはプログラミングによって電気的に制御できるので、画像の修正や、パーソナルコンピュー

タなどで取り込んだ画像を瞬時に提示できるなどの利点がある。しかし、点図ディスプレイが高額で

あることや、提示するためには専用のソフトウェアが必要であること、柔軟な提示のためにはソフト

ウェアを自作する必要があることなどから、触図の提示手段としては用紙に描く方法が多く用いられ

ている。　
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Figure 2.2.1: 立体コピー機　 piaf (株)ケージーエス

Figure 2.2.2: 触覚ディスプレイ　DV-2　 (株)ケージーエス
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2.2.2 触覚だけに依存しない化学構造式確認法の必要性

　前節で述べたように、一般的な画像情報は触察が有効であるが、化学構造式のような画像につい

ては、その存在の有無を知ることがまず最優先である。

　化学構造式が描かれている用紙や、コンピュータ画面上での出力については、視覚障害者はまず、

その資料中の化学構造式の存在の有無を知ることから始めなければならない。化学構造式の存在を

視覚障害者に伝える手段としては、旧来の対面朗読は有効であったが、朗読者側の化学の知識の点な

ど、確立された情報として得られているとは限らなかった。

　　化学構造式のような画像作成における補助機器として用いる場合、触図作成の手段は、いずれも

視覚を必要とする。現在、視覚障害者が晴眼者の協力を得ずに触図を作成するためのものとしては表

面作図器がある。これは、鉄筆等で線を引くと軌跡が凸状となって浮き上がるセロファン状シートを

使用する視覚障害者用の筆記用具である。触覚で作成途中の図形を確認しながら触図作成を進める

ことが可能である。表面作図器は盲学校における教育でも用いられている [27] 。構造が単純で直感

的操作によって使用が可能な道具であることが教育現場で用いられてきた要因の一つであると考え

られる。直感的に操作できることは創造的行為を行う上で重要な要素であり [28] 、この意味で表面

作図器は優れた道具であるといえるが、描画システムとしては２つの改善可能性があると思われる。

　１つは、一度描いた線を消去できないことである。セロファン用紙そのものが隆起するため、後で

消去することはできない。図形の修正には加筆だけでなく消去機能が必要である。

　もう１つは、デジタルデータへの変換作業に晴眼者の協力が必要となることである。セロファン用

紙に描画された内容を、スキャナなどで取り込むことでデジタルデータへ変換することは可能かもし

れないが、適切な位置にあるか、正しく読み取ることができたかなどは、視覚障害者が確認すること

は難しい。デジタルデータへ変換できれば、自分の文章に挿入したり、インターネット上に公開する

など、その利用用途は多岐にわたる。

　　本研究では、健常者と視覚障害者間の化学構造式情報の共有を目的としていて、視覚障害者が作

成した化学構造式情報を健常者が認識可能であり、同時に健常者が作成した化学構造式情報を視覚障

害者が認識可能でなければならない。そのためには視覚障害者にとって聴覚や触覚の利用が必要とな

ると考え、化学構造式を認識するためまず、資料中の化学構造式の存在を聴覚でとらえ、その後に触

覚による追加確認を行うというシステムが必要であると考えた。
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第3章 視覚障害者による化学構造式の描画法

3.1 一般的な構造式エディタ

　構造式エディタは分子構造を作図、編集するコンピュータプログラムであり、作図や化学データ

ベースの検索式を書き表す為に、分子や化学反応の二次元（平面）表現を作成する際に使用される。

構造式エディタは一般に実行プログラムに実装されたものとアプレット・サーブレットに実装された

ものに大別されている。

　実行プログラムに実装されたものにはシェアウェアである ChemDraw(CambridgeSoft,Windows,

Mac OSで利用可能 [43] )が汎用であり、またフリーウェアとして、以下が知られている。

1. ACD/ChemSketch(ACD/Labs), [38]

2. ISIS/Draw (MDL)[39]

3. MolWorks(Beyond Computing), [40]

4. InChI [41]

5. MarvinSketch(ChemAxon) [42]

6. XyMTeX [29]

TeX/LaTeXで利用可能。テキスト形式で構造を記述する。

　尚、アプレット・サーブレットに実装されたものはコンピュータのGUIに依存したシステムであ

り、現在までの技術では、視覚障害者には利用できない。

3.2 視覚障害者に利用可能な構造式エディタ

3.2.1 XyMTeX法の概要

フリーウェアとして提供されている構造式エディタの内、XyMTeX法 [29] はTeX/LaTeXで利用

可能であり、テキスト形式で構造を記述する。 [29] 即ち、ユーザは汎用のテキストエディタを用い

てTeX/LaTeXに準じたソースを書き、マウスなどのポインティングデバイスを利用せずに化学構造

式を作成することができる。一方、MOLinsightと呼ばれるシステムも視覚障害者を対象として開発

されていて、ChemAxon社のソフトウェアを利用し、点キーボードの操作でパソコンの画面上に構

造式を描画することができる。 [30]

　筆者は自らが視覚障害者であるので、上述のXyMTeX法を用いて、実際に化学構造式の描画を試

みた。XyMTeXは LaTExとの併用で、文章と化学構造式の一括描画が可能な点で、MOLinsightよ

り有利であった。ここで、XyMTeX法を用いて、視覚障害者が独力で化学構造式の描画を行う場合、

ソースを書いてXyMTeX法を実行することは可能だが、描画された化学構造式はコンピュータ画面
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上に出力されるので、視覚障害者が独力で描画結果を認識・判別することができないことが判明し、

本研究では、触覚ディスプレイ (figure 2.2.2 (p 8)参照)をコンピュータに接続し、コンピュータの画

面情報を触覚ディスプレイの画面上のピンの上下移動で認識する手法を用いてコンピュータ画面に

表示されたXyMTeX法を用いて出力した化学構造式の認識・判別を行うという方法を採用した。　

3.2.2 XyMTeX法を用いて作成した化学構造式とその汎用名

XyMTeX法を用いて作成した簡単な化学構造式とその汎用名及びソースリストを付録　 A (p 36

に示す。

　

3.3 視覚障害者がXyMTeX法を用いて化学構造式を描画する上で

の問題点

　前節で述べたように、視覚障害者はXyMTeX法を用いれば化学構造式をコンピュータ画面上に

描画できたが、XyMTeX/LATEX法の出力結果は画像であってスクリーンリーダに対応していない

ので、描画結果の修正は視覚障害者単独では困難であった。

コンピュータに出力された結果の確認手段としては、上述のように、用紙に印刷する方法 (figure 2.2.1

参照)と、触覚ディスプレイ (figure 2.2.2 参照)などの補助機器に出力する方法がある。用紙に印刷

する方法としては、汎用な立体コピー機があるが、修正するたびごとに印刷した場合の不便さや、印

刷に用いる用紙のランニングコストなどの点で好ましい方法ではないと考え、本研究では、触覚ディ

スプレイへの出力による修正画面の確認を行った。

即ち、触覚ディスプレイの補助機器としての有効性が認識できるとともに、化学構造式画像への直接

的なアクセス法としての読み上げの必要性が求められた。
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第4章 視覚障害者のための化学構造式読み上

げシステムの基本理論とその解説

4.1 化学データベースの現状

　本研究で構築した基本システムについては後述するが、本章では、システムの基本的概念につい

て検討する。

　前述したように、描画された化学構造式はスクリーンリーダで読み上げることができないので、化

学構造式名を読み上げ可能な文字情報である化合物名に変換するためのシステムが必要である。化

学構造式のデータベースは容量の大きい画像として取り扱うより、データ容量の少ない文字情報とし

て取り扱うための様々な検討が行われていて、このことは画像情報にアクセスしにくい視覚障害者に

とって有利な技術的変換であると考えられる

。　近年、ケモインフォマティクスの発展が著しい。ケモインフォマティクスはコンピュータと情報

化技術を用いて、化学領域の問題に適用する方法論であり、ケモインフォマティクスおよび化学情報

の技術は医薬品化学の創薬研究過程でも利用されている。ケモインフォマティクスは化学領域と情報

工学領域の融合した学際領域である。ケモインフォマティクスは化学データベースの発展によると

ころが大きい。化学データベースは化学情報を格納する目的で設計されたデータベースの総称であ

り、多くの化学データベースは反応の過程で一過性に現れる様なものではなく、安定している分子の

情報を格納する。

　化学構造の表現は、伝統的には、原子と化学結合を表す線分とを使用して、平面上に描かれる（2D

構造）であり、この抽象化された表現は化学者向けの表現であり、この表現は計算化学や、特に検索

や格納についていうならば適当な方法ではない。更に視覚障害者にとっては画像であって文字として

認識することができない。

　化学データベースは、そのデータ構成により化学物質データベース（化合物データベース）と化

学反応データベースとに分けることができる。化学反応は「反応物の化学物質」と「生成物の化学物

質」を反応条件等で関連付けたデータ構成になるため、化学反応データベースは化学物質データベー

スの技術を基に構築されるのが普通である。

化学構造をデジタルデータベース上に実装する方法として、大別して 2つの方式が存在する。

連結テーブル／接合マトリックス／リストを骨格として結合の様式（角度）や原子（節点）の属性を

追加する方法 (例)MDL社のMOL,PDB,CML記法等)、深度優先あるいは幅優先リスト構造を基にし

た文字列化表現 (例) SMILES記法、SMARTS記法、SLN記法、WLN記法)

　これらの基本概念に基づいて、検索可能な化学データベースを化合物名に変換する方法は、「化合

物名の自動命名システム」として報告例がある。本研究で取り扱う IUPAC名は、基本的に「IUPAC

有機化合物命名法ガイド」（勧告 1993）に基づく。 [44]
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4.2 化学構造式抽出と化合物の自動命名

　化学論文や特許情報、あるいはインターネット上に存在する化学構造式を検索可能なファイル形

式に変換しようとする研究は上述のようなケモインフォマティクスや化学データベースの発展によっ

て急激に進歩している。

　視覚障害者のために化合物名を読み上げるためには、画像として提供された化学論文などから化

学構造式部分を抽出するシステムと、化学構造式画像を検索可能な化学データベース用のファイル形

式に変換するシステムという、それぞれ別々の検討が必要であり、これらを統合するシステムを構築

した上に、生成した化合物名を読み上げるシステムが必要である。前節で述べたように、検索可能

なファイル形式を得るための報告は数多くなされていて [31] [32] [33] [34] [35] [36] [37] 、シェアウェ

ア、フリーウェアを含めて入手可能なシステムが存在することから、本研究では次章で詳述するよう

な、視覚障害者の使用を前提とした化学構造式抽出システムの開発について検討した。
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第5章 視覚障害者のための化学構造式読み上

げシステムの開発

5.1 実験用システム

5.1.1 システムの概要

　本システムは、視覚障害を持つ高等教育における化学教育の受講者あるいは化学情報に興味を

持つ人たちを対象にしている。墨字 (点字に対して、普通に書かれた文字や印刷された文字)と化学

構造式を含む文章の一括読み上げを想定している。墨字と化学構造式が共存する文章を取り込み、墨

字領域と化学構造式領域を識別し、それぞれを読み上げ可能なデータに変換した後に再結合した上

で文章全体を読み上げるという一連の動作を行うことによって、使用者の化学情報獲得を補助する目

的で使用される。本稿で取り扱うシステムは、墨字と化学構造式が混在する文章と、それを取り込ん

で読み上げるためのソフトウェアからなる。

　使用者は、墨字と化学構造式が混在する文章画像データをソフトウェアに入力し、ソフトウェア

が、入力された画像を処理し、読み上げ音声として出力する。処理の概要は以下の通りである。

まず、入力された画像から化学構造式領域と墨字領域を抽出する (化学構造式領域の抽出方法は 3節

に詳述する)。抽出された化学構造式領域は ChemAxon社の marvinbeansを用いて nameファイル

に変換して化合物名を得る。抽出された墨字領域はMicrosoft社のMicrosoft Office document imag-

ing(MODI)で認識する。墨字領域のOCR結果および化学構造式領域の nameファイルはそれぞれス

クリーンリーダに渡して結合し、音声化して使用者に伝達する。フローの全体図をFigure 5.1.1(p 15

)に示す。

　尚、構築したソフトウェアは上述の一連の操作におけるインターフェイスの役割を果たし、スク

リーンリーダによって操作が可能である。本研究ではスクリーンリーダとして、(株)高知システム開

発の PC-Talker7 Version3.10を用いた。

　筆者は本研究において構築した、化合物名を本文と一緒に読み上げるシステムを”Chemical Liter-

ature Extraction and Aloud-reading System”とし、以下、CLeArSと略記する。
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Figure 5.1.1: Flowchart of system.
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5.1.2 CLeArSの基本概念

　 CLeArSは高等教育を受けている学生を含めた化学の学習に興味を持っている視覚障害者を対

象とするシステムである。新たに構築した音声読み上げシステムは化学構造式画像のコンピュータに

よる検索可能なファイルへの変換システムと描かれている化合物名の命名システムを統合している。

　文字と描画された構造式を含む印刷物を画像として取り込むと、CLeArSは文字と化合物名をスク

リーンリーダで読み上げる。CLeArSを使えば、ユーザーは化合物名を聞くことにより文書全体の理

解を促進することができる。

5.1.3 CLeArSの機能

　 CLeArSは構造式を認識するシステムと文字と化学構造式を読み上げるシステムから成ってい

る。更に視覚障害者の利用を想定して、CLeArSは全ての操作がスクリーンリーダ上でショートカッ

トキーを用いて行えるように設計されている。従って、上下矢印キーを使い、関連したイメージファ

イルを選んだ後に、認識結果の関連したイメージファイルをText toSpeechのエンジンに転送するこ

とによって、文字と化学構造式名を読み上げるものである。

　資料を読み上げている最中に、CLeArSは、その語句に続いている部分がテキストあるいは構造式

であるかの理解を補助するために、「テキスト」と「構造式」と言う語句を付け加えて読み上げる。

　次節で詳述する抽出方法により、抽出した画像内の文字部分から取り出したテキストと化学構造式

部分は、Microsoft OCRエンジン、および ChemAxon Marvinbeans（Molconvert）にそれぞれ送ら

れる。かくして文字と化合物名を読み上げることができる。

　

5.2 資料からの化学構造式抽出実験

　まず、前処理として、入力画像に対して 2値化処理を行う。この際、閾値に関しては大津の手法

[45] を用いて決定する。２値化処理の際のノイズを取り除くために、メディアンフィルタ [46] を用

いてノイズ除去を行った後、化学構造式が存在する領域と文章が存在する領域に分割する。

　CLeArSにおいて使われたイメージデータはビットマップイメージのピクセルグループである bmp

ファイルである。

　一つ目の密度の計算方法は、各行における対象ピクセル数を基に「密度が高い、または、低い」を

決定する。「密度が高い」行は、文章が行全体に位置していると考え、文章が存在する行と認識する。

逆に、「密度が低い」行は、その行全体で対象ピクセルが少ないと考え、化学構造式が存在する行と

認識する。従って、認識しようとするピクセルの密度を用いれば、文字および化学構造式エリアが取

り出されうる。ここでは 2通りの密度を用いて測定した。1つめは行方向の密度を用いた。これは文

字と化学構造式の水平方向の密度を測定している。この方法では垂直のエリアが考慮されないので、

一定のイメージにおいて、文字および化学構造式のうちのいくつかが誤解される可能性がある。2番

目の密度は、与えられた「エリア」と定義されて、文字および化学構造式領域は、認識しようとする

ピクセルの垂直の継続的なラインを結合することによって識別される。従って、これらの密度は「エ

リア」のサイズあたりの認識しようとするピクセルの数と定義されて、抽出は 2つの密度を使って行

われる。

　行方向のピクセル数の計算結果は高いか低いかを示す。Figure 5.2.1 (p 18 )における行方向のピク
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セルの密度のヒストグラム (C)は画像データ中の行方向のピクセル数を示している。このヒストグラ

ム中で認識すべきピクセルを含まない行を除去した後、文字部分と構造式部分を文字あるいは構造

式を含む行方向から抽出する。閾値は大津の方法によって決定する。　化学構造式が存在する行にお

いてピクセル数が多い行が存在する場合や、文章が存在する行にピクセル数が少ない行が存在する

場合がある。これらの場合は誤認識する可能性があるため、除去する必要がある。

　 2番目の密度はエリアのサイズにより分割されたオブジェクトピクセルの数として求められる。

Figure 5.2.2 (p 19)の棒グラフは横軸を密度、縦軸をエリアの数としていて、2番目の密度の例値を

示している。このヒストグラムからピクセルが存在しない行を除去した後、化学構造式領域と文字領

域は化学構造式データおよび文字領域だけを含んでいる行に基づいて 2値化を使って取り出される。

閾値は 1番目の密度測定と同様に、大津の方法を用いる。
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Figure 5.2.1: Histogram of the density of pixels per line.
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Figure 5.2.2: Histogram of the density of pixels in defined areas.
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5.3 抽出した画像を用いた実験

　前述したように、本研究では認識対象として、インターネット上で広く普及しているデジタル書

籍などのPDFデータや、画像データ（ｊｐｇ）を用いた。以下では、すべての画像をｊｐｇに変換

し、その画像ファイルを２章で述べたソフトウェアを用いて認識する実験を行った。このｊｐｇ画像

には、文字と化学構造式のみを印字し、その他の図表や写真のようなグラフィカル情報は印字しな

かった。

　行った実験は２段階に分け、第１段階は文字領域と化学構造式領域の分離が正しく行えたかという

「領域分離」に関する実験であった。次に、正しく分離できた画像について、第２段階として、分離

した化学構造式が、正しい構造式名を返すかという「構造式名の認識」に関するものであった。さ

らに、化学構造式名の認識では、原子のフォントスタイルを変更した環境での実験も行った。これ

は、ユーザーのコンピュータに作成者が用いたフォントがインストールされておらず、ユーザのコン

ピュータに依存するフォントで化学構造式が表現された場合を想定しており、インターネットを介し

た電子データのやり取りではしばしば想定される問題であると考えたためである。

　以下、実験の詳細を述べる。

5.3.1 実験で用いた画像

　本実験では、2グループの化学構造式画像を用いた。一方のグループは、CLiDE validation set

[47] (以下CLiDEと表記)が提供する化学構造式画像データ 399枚であり、もう 1グループは、高校

化学の教科書 [48] （以下教科書画像と表記）から抜き出した 51枚の化学構造式図である。これら 2

グループは、構造式の「複雑さ」の点で異なっていた。前者は化学論文や特許などに掲載されていた

ために複雑な構造であり、後者は高校化学で学習する構造式のため比較的単純な構造であった。入手

した化学構造式画像の中には、化学構造式以外のイラストなどが混入していたり、鮮明な画像ではな

いものもあった。それらは、本実験に先立ち、化学構造式エディタ「CS ChemDraw」で成形した。

本実験では、文字と化学構造式の分離のみを目的としたため、文字・化学構造式以外の情報は扱わな

いものとした。

　Figure 5.3.1 (p 21 )のように化学構造式画像の作成後、画像の上下に文字列を記入し、1枚の画像

データを作成した。

20



Figure 5.3.1: Sample of the test image from CLiDE.
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　 p 21 の画像が以下の実験で用いる画像データであり、上下の文字列はいずれのグループ、すべ

ての画像で同じものを用いた。また各実験画像の解像度のうち、水平方向の解像度は 1260ピクセル

で統一したが、垂直方向については、基にした化学構造式画像の解像度が異なっていたため、実験画

像では統一していない。

5.3.2 抽出画像を用いた実験

　第 1段階として、文字・化学構造式領域が適切に分離できたかという点を明らかにするための実

験を行った。CLiDE画像 399枚、教科書画像 51枚の計 450枚を、構築したソフトウェアを用い、文

字領域と化学構造式領域に分離できた割合を調べた。ここでの「分離できた」とは、正しい構造式

名を与えたか否かは考慮していない。実験の結果、450枚中 405枚 (90.0%)の実験画像が分離に成功

した。個別にみると、CLiDE画像では 399枚中 356枚 (89.2%)教科書画像では 51枚中 49枚の画像

(96.1%)が分離に成功した。これらの結果をTable 5.3.2.1 (p 22 )に示す。

Table 5.3.2.1: Correct extraction rates

Image sets Number of samples Number of correct extractions Yield ( %

CLiDE 399 356 89.2

Text book 51 49 96.1

5.3.3 フォントによる抽出実験結果の比較

　異なったフォントでの認識を想定して、CLiDE画像ではChemDrawのフォント ( Century )を

そのまま採用し、教科書画像では、Windows標準のフォント (Arial )を採用して化学構造式を作成

した。それぞれのフォント環境で、分離後の化学構造式が正しい構造式名を返すかを検討した。な

お、基の実験画像の化学構造式単体画像をMolconvertに渡して得られた構造式名の文字列が、分離

後の化学構造式画像をMolconvertに渡して得られた構造式名の文字列と完全に一致した場合に、構

造式名の認識に成功したと定義した。

1. 同じフォントを用いた画像での実験

　 CLiDE画像で分離に成功した 356枚の画像のうち、化合物名の認識に成功した画像は 172

枚 (48.31%)であった。また、誤認識した構造式名の検討を行うため、各化学構造式画像から

Molconvertが認識した元素の種類と総数を求めたものが以下の Table 5.3.3.1 (p 23 )である。

Table 5.3.3.1中の trueは化学構造式単体画像からmolファイルを生成した場合、resultは分離

後の化学構造式画像からmolファイルを生成した場合をそれぞれ示す。

2. 異なるフォントを持った画像を用いた実験

教科書画像を用いて、CLiDE画像と同様の手順で実験を行った。その結果、教科書画像で分離

に成功した 49枚の画像のうち、29枚 (59.18%)の画像が化合物名認識に成功した。元素の種類

や元素数をまとめたものを以下の Table 5.3.3.2 (p 23 )に示す。Table 5.3.3.2中の trueは化学

構造式単体画像からmolファイルを生成した場合、resultは分離後の化学構造式画像からmol

ファイルを生成した場合をそれぞれ示す。
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Table 5.3.3.1: Comparison in CLiDE of the number of elements in the true and result images.

Elements true result difference

H 4 245 +241

B 0 2 +2

C 4886 4794 -92

N 619 530 -89

O 643 493 -150

F 81 27 -54

Na 2 0 -2

P 2 2 0

S 65 60 -5

Cl 70 74 +4

Co 0 2 +2

Se 1 0 -1

Br 22 4 -18

I 8 0 -8

Hf 0 10 +10

Tl 0 2 +2

U 0 7 +7

Table 5.3.3.2: Comparison in textbook of the number of elements in the true and result.

Elements true result difference

H 124 82 -42

C 144 180 +36

N 4 4 0

O 49 48 -1

Cl 2 2 0
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5.4 考察

　視覚に障害を持つ人々の化学に関する学習環境の改善を目的として、画像中に存在する化学構

造式の音声で読み上げ可能なソフトウェアを構築した。特に本章では、論文や特許文献など、イン

ターネット上で電子媒体として配布される形式に注目した。本文中には文字と化学構造式が含まれ、

文字は従来法で音声読み上げ可能であったが、構造式の認識は触図が用いられてきた。第 1の検討で

は、文字と構造式の分離を行った。本章で詳述する内容は、行と面積単位での密度に注目し、それら

を総合的に用いることで分離の制度向上を試みた。その結果、教科書画像では 96%、CLiDE画像で

は 89%と、いずれも高い分離成功率が得られた。分離に失敗した画像を見ると、化学構造式画像の一

部が切れて分離されていたもの 5.4.1 (p25 )、ひとつの化学構造式が 2つに分けて分離したもの 5.4.2

(p 25 )、化学構造式を検出できないものの 3通りが確認された。CLiDE画像での認識率低下は、構

造が複雑なため、各結合間が離れて認識されたり、結合の一部が認識できなかったことが原因と考え

られる。分離については、合計 450枚の実験画像に対して 90%の成功率が得られたので、本手法の

有効性を確認した。

　次に、分離した化学構造式の命名について、正しく認識できた認識率を求めると、教科書画像、

CLiDE画像いずれも 50%程度であった。認識失敗の原因を、Molconvertから得られたmolファイル

が認識した元素の種類や元素数から考察を試みた。構造式単体でmolファイルを生成した場合と、実

験後の分割して得た画像から生成したmolファイルで、各元素ごとに元素数の比較を行い、元素数

が一致した画像を数えた。その結果を、Figure ?? (p 25 )および Figure ?? (p 26 )のグラフに示す。

　図より、教科書画像ではN、O、Cl、CLiDE画像に関してはBやF、Na等で、非常に高い確率で、

元素数が一致していることが分かる。特に、CLiDEの方では分母の画像数が多いのにもかかわらず、

BやNa、P等でほぼ完全に元素数が一致するという結果となった。このことから、正答率の高い元

素では、問題のある可能性が低いと仮定し、正答率の低かったHやC、N、Oに関して着目した。そ

れぞれの元素に対して、実験前後での元素の増減数を求め、それらを比較すると、Hの増加数とO

の減少数が等しい画像がいくつかあった。同様に、Hの増加数とNの減少数が等しい画像もいくつ

かあり、それぞれ、OをH、NをHと誤認識したことを確認した。OとHに関しては、フォントの

都合上、Oの左右の端が太く、中心周辺が細くなっている。これにより、Oの左右の端をHの縦線と

誤認してしまったためであると考察できる。NとHに関しては、文字の形状が似ており、左右の縦

線をつなぐ線分が斜めか水平かどうかで認識が変わってしまうため、その部分が認識に影響を与えて

しまったと考えられる。

　化学構造式が正しく抽出されなかった画像の一例をFigure 5.4.3 (p 26 )に示す。この画像では、ピ

リジン環の結合の一つが誤認識のために欠落している。一方ではベンゼンとピリジンに結合してい

るアミノ基のNがHと誤認識されていた。
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Figure 5.4.1: Partial image.

Figure 5.4.2: Image that is divided into several parts.

Figure 5.4.3: Correct answer rates for CLiDE.

(Elements with low correct answer rates are H, C, N, and O.)
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Figure 5.4.4: Correct answer rates for textbook dataset.

(Elements with low correct answer rates are H and C.)

Figure 5.4.3: Incorrectly extracted image.
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　構築したソフトウェアを 3名の視覚障害者（30台、40代、60代、うち 2名が共同研究者）に使

用してもらい、自由に意見を求めた。即座に化合物名が認識できることや、触図に依存せず聴覚のみ

で情報を獲得できる手軽さなどが評価された一方、音声エンジンへの問題、特に聞き取りに関する問

題や、構造式の持つ視覚的情報も得たいという要望があった。今回意見を求めた視覚障害者は、いず

れも音声読み上げを常用しており、また 2名は触図の経験も豊富であった。そのため、聞き取りに関

するものや触図の利用が挙げられたが、教育現場での対応、すなわち中学・高校段階の視覚障害学生

は、上記 2名とは違い、音声読み上げや触図の経験が少ないことも想定できる。今回の 3名からも、

化合物名の読み上げについては、聞き取りは可能であると全員が述べていることから、音声などの問

題は残るものの、本研究の目指す「化学構造式の音声読み上げ」という点において、その有効性を確

認できたと考えている。

　今後本研究を進めるに当たっては、分離や構造式名の認識制度の向上はもちろんのこと、聞き取

りに関する問題、構造式が本来持つ視覚的な情報の伝達手段についても検討の必要がある。このう

ち、聞き取りについては、使用する音声読み上げエンジンの声質の検討、速度の検討、読み上げ方

法などを具体的に検討していく。また、視覚的情報については、触図との併用を考えたり、構造情報

を音声化する手段なども検討していく。さらに、本研究では、対象の画像に文字と化学構造式しかな

いものを想定したが、実際にはその他にも数式や表、写真などの情報も多く含まれ、これらの分離

に関しても取り組んでいく必要がある。このように多くの問題はあるものの、筆者らが目的とする、

触覚に依存せず聴覚＝音声読み上げで容易に化学構造式を含む文章にアクセスする手段の構築の第 1

歩を確認できたと考えている。

　

27



第6章 結論

　視覚障害を持った学生に対する化学教育の支援技術として、筆者らは触覚に依存せず、聴覚だけ

に依存するCLearSというシステムを構築した。CLearSは化学構造式を含むドキュメント中の化学

構造式を抽出して、その化合物名を IUPACに準拠した命名法で読み上げる。これらの結果から、そ

れぞれのグループにおいて約９０%の抽出結果が得られた。抽出率を向上させるためには垂直方向の

密度の検討が必要であった。化合物命名については同じフォントを用いた場合と異なったフォントを

用いた画像で実験した。同じフォントを用いた場合は 56%の結果が得られ、異なったフォントを用

いた場合は 48%に減少した。CとHの認識において正解率が低下した理由はCとHが正しく認識さ

れていない上に、有機化合物の表記ではしばしばCとHが省略されることがあることも理由に挙げ

られる。

　本研究で構築したシステムはプロトタイプであり、既に３名の視覚障害者を含む８名に提供されて

いる。３名の視覚障害者 (３０代、４０代、６０代、内２名は共同研究者)による評価は化合物名が

即座に認識できることをあげていて、触覚に依存せずに、聴覚だけで理解する方法であることを示唆

した。今後、追加の評価データを収集したシステムの改良が必要である。

　また今後、データベースの利用がより重要となることから、数種類の画像の読み上げが可能となれ

ば、専門的なウェブサイトの情報も利用できる可能性が広がり、本研究の拡張可能性が増し、視覚障

害者の学習環境や就労環境の改善に資するものと考える。

　一方、第 3 章 (p 10 )で詳述したように、視覚障害者が独力で利用できる化学構造式描画法もあり、

このことは視覚障害者と健常者間での化学情報交換が可能であることを示唆している。「Minority in

CHEMISTRY」が減少する社会を祈念する。

　終わりに、毎日新聞、2009年 10月 16日、東京朝刊には、視覚障害による社会損失は８兆円超と

日本眼科医会が試算したとの記事がある。

　「国内の視覚障害者数は約 164万人にのぼり、視覚障害により、生産性やQOL(生活の質)の低下

などでもたらされる社会損失額は約 8兆 8000億円になるとの試算を、日本眼科医会などがまとめた

20年後には 25% 増の 200万人に達し、大幅な社会負担が増える見通しで、眼疾患の早期の予防や治

療が必要だとしている。

　同会などの調査では、QOLの低下をはじめとする視覚障害による負担を医学経済学的に分析し、

性質別に三つのコストに分類した。その結果、実際に医療費としてかかる直接経済を約 1兆 3400億円

▽視覚障害による生産性の低下や社会によるなど間接経済を約 1兆 5800億円▽視覚障害によるQOL

の低下に伴う個人負担などを示す疾病負担を約 5兆 8600億円と試算した。

　また、公的資料などを基に視覚障害者数を米国の基準を使って算出したところ、矯正視力が 0.1以

下とされる失明者は約 18万 8000人、同 0.5未満で失明者ではないロービジョンの人は約 144万 8000

人いることがわかった。また、視覚障害者は、70歳以上で半数を占め、60歳以上の人の 72% に達し、

全年代において女性よりも男性の有病率が高かったとしている。

　同会では、眼疾患の予防や治療を早期から行うことなどで、視覚障害者を減らすことができれば、

社会損失額も減少させられるとしている。

このような視覚に何らかの障害を持つ人々の増加傾向は、国内外を問わず当てはまると考えられる。
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したがって、このような人々に対する情報保障、特に言語による表現が難しい画像情報の送受信に関

しては、今後のさらなる発展が求められるであろう。
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付 録A XyMTeXで描画した化学構造式

Table. XyMTeXで描画した化学構造式とそのソース 1/7

Structure Sauce List

C

H

H

H

C

H

H

H

エタン

Ytetrahedral{0=={C};1=={H};2=={H};3=={H};4==Ytetrahedral{0==
{C};1=={H};2==(yl);
3=={H};4=={H}}}

シクロブタン

Yfourhetero[]{}{}

""bb

シクロペンタン

Yfiveheterov[]{}{}

bb

""bb

""

シクロヘキサン

Ysixheterov[]{}{}

C

H

H

C

H

H

エチレン

Yltrigonal{0==C;2==H;3==H;1D==Yrtrigonal{0==C;1D==(yl);2==H;
3==H}}

C

H3C

H

C

H

CH3

シス-2-ブテン

Yltrigonal{0==C;2==H$_3$C;3==H;1D==Yrtrigonal{0==C;1D==(yl);
2==H;3==CH$_3$}}
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Table. XyMTeXで描画した化学構造式とそのソース 2/7

Structure Sauce List

C

H

H3C

C

H

CH3

トランス-2-ブテン

Yltrigonal{0==C;2==H;3==H$_3$C;1D==Yrtrigonal{0==C;1D==(yl);
2==H;3==CH$_3$}}

C

H

H3C

C

CH3

CH3

2-メチル-2-ブテン

Yltrigonal{0==C;2==H;3==H$_3$C;1D==Yrtrigonal{0==C;1D==(yl);
2==CH$_3$;3==CH$_3$}}

�� TT
��TT

OH

フェノール

Ysixheteroh[ace]{}{4==OH}

bb""

O

アセトン

Ytrimethylene[]{}{2D==O}

CCH3

H

O

アセトアルデヒド

Yrtrigonal{0==C;1==CH$_3$;2==H;3D==O}

H C C H

アセチレン
HYsbond{}CYtbond{}CYsbond{}H

CH3 C C H

メチルアセチレン
CH$_3$Ysbond{}CYtbond{}CYsbond{}H

C

H

H

H

C

CH3

H

C

H

H

OH

2－メチル－１－プロパノール

Ytetrahedral{0==C;1==H;2==H;3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1==CH$
_3$;2==(yl);3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1==H;2==(yl);3==H;4==O
H}}}
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Table. XyMTeXで描画した化学構造式とそのソース 3/7

Structure Sauce List

C

H

H

H

C

H

H

C

OH

H

C

H

H

H

2-ブタノール

Ytetrahedral{0==C;1==H;2==H;3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1==H
;2==(yl);3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1==OH;2==(yl);3==H;4==
Ytetrahedral{0==C;1==H;2==(yl);3==H;4==H}}}}

C

H

H

H

C

CH3

OH

C

H

H

H

2-メチル-2-プロパノール

Ytetrahedral{0==C;1==H;2==H;3==H;4==Ytetrahedral{0==C
;1==CH$_3$;2==(yl);3==OH;4==Ytetrahedral{0==C;1==H;2==(yl)
;3==H;4==H}}}

C

O

H OH

ギ酸

Ytetrahedral{0==C;1D==O;2==H;4==OH}

C

HOOC

H

C

H

COOH

マレイン酸

Yltrigonal{0==C;2=={HOOC};3==H;1D==Yrtrigonal{0==C;1D==(yl);
2==H;3=={COOH}}}

C

H

HOOC

C

H

COOH

フマル酸

Yltrigonal{0==C;2==H;3=={HOOC};1D==Yrtrigonal{0==C;1D==(yl);
2==H;3=={COOH}}}

C

H

H

H

C

OH

H

C

O

OH

乳酸

Ytetrahedral{0==C;1==H;2==H;3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1==OH;
2==(yl);3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1D==O;2==(yl);4==OH}}}

C

H

H

H

C

NH2

H

C

O

OH

アラニン

Ytetrahedral{0==C;1==H;2==H;3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1==NH$
_2$;2==(yl);3==H;4==Ytetrahedral{0==C;1D==O;2==(yl);4==OH}}}

bb

""bb

""

ベンゼン

Ysixheterov[ace]{}{}
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Table. XyMTeXで描画した化学構造式とそのソース 4/7

Structure Sauce List

bb

""bb

""bb

""bb

""

ナフタレン

Ydecaheterov[acegi]{}{}

""bb

bb""

""bb

bb""

""bb

""bb

アントラセン

Yanthracenev[pa]{}

bb

""bb

""

CH3

トルエン

Ysixheterov[ace]{}{1==CH$_3$}

bb

""bb

"" bb

スチレン

Ysixheterov[ace]{}{2==Ydimethylenei[a]{}{1W==(yl)}}

bb

""bb

""

CH3

CH3

p-キシレン

Ysixheterov[ace]{}{1==CH$_3$;4==CH$_3$}

bb

""bb

""

CH3

NO2

p-ニトロトルエン

Ysixheterov[ace]{}{1==CH$_3$;4==NO$_2$}

bb

""bb

""

CH3

NO2

NO2

NO2

2,4,6-トリニトロトルエン

Ysixheterov[ace]{}{1==CH$_3$;2==NO$_2$;4==NO$_2$
;6==NO$_2$}
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Table. XyMTeXで描画した化学構造式とそのソース 5/7

Structure Sauce List

bb

""bb

""

CH3

OH

o-クレゾール

Ysixheterov[ace]{}{1==CH$_3$;4==OH}

bb

""bb

""

OCH3

アニソール

Ysixheterov[ace]{}{1==OCH$_3$}

bb

""bb

""

CH2OH

ベンジルアルコール

Ysixheterov[ace]{}{1==CH$_2$OH}

bb

""bb

""

OH

Br

Br

Br

トリブロモフェノール

Ysixheterov[ace]{}{1==OH;2==Br;4==Br;6==Br}

bb

""bb

""

NO2

OH

p-ニトロフェノール

Ysixheterov[ace]{}{1==NO$_2$;4==OH}

bb

""bb

""

OH

NO2

NO2

NO2

ピクリン酸

Ysixheterov[ace]{}{1==OH;2==NO$_2$;4==NO$_2$;6==NO$_2$}

bb

""bb

""bb

""bb

""

OH

1-ナフトール

Ydecaheterov[acegi]{}{1==OH}
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Table. XyMTeXで描画した化学構造式とそのソース 6/7

Structure Sauce List

bb

""bb

""bb

""bb

"" OH

2-ナフトール

Ydecaheterov[acegi]{}{2==OH}

bb

""bb

""

OH

COOH

サリチル酸

Ysixheterov[ace]{}{1=={OH};2=={COOH}}

bb

""bb

""

COOH

安息香酸

Ysixheterov[ace]{}{1=={COOH}}

bb

""bb

""

COOH

COOH

フタル酸

Ysixheterov[ace]{}{1=={COOH};2=={COOH}}

bb

""bb

""

COOH

COOH

テレフタル酸

Ysixheterov[ace]{}{1=={COOH};4=={COOH}}

bb

""bb

""

NH2

アニリン

Ysixheterov[ace]{}{1==NH$_2$}

bb

""bb

"" N CH3

H

O

アセトアニリド

Ysixheterov[ace]{}{2==Ytrimethylenei[]{1==N;3==CH$_3$}
{1W==(yl);1==H;2D==O}}
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Table. XyMTeXで描画した化学構造式とそのソース 7/7

Structure Sauce List

N

CH3

CH3

�� TT
��TT

N
N

�� TT
��TT

S

O

O

OH

メチルオレンジ

Yltrigonal{0==N;2==CH$_3$;3==CH$_3$;1==Y
sixheteroh[ace]{}{1==(yl);4==Ydimethylen
ei[a]{1==N;2==N}{1W==(yl);2W==Ysixhetero
h[ace]{}{1==(yl);4==Ytetrahedral{0==S;1D
==O;2==(yl);3D==O;4==OH}}}}}

N

CH3

CH3

�� TT
��TT

N
N

�� TT
��TT

HO

O

メチルレッド

Yltrigonal{0==N;2==CH$_3$;3==CH$_3$;1==Y
sixheteroh[ace]{}{1==(yl);4==Ydimethylen
ei[a]{1==N;2==N}{1W==(yl);2W==Ysixhetero
h[ace]{}{1==(yl);2==Ydimethylene[]{1==HO}
{2W==(yl);2D==O}}}}}
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