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l.は じめに

表 1 プログラムの流れ

現代化学における理論的な基礎は量子化学,熱
ガ学,対称群論であると考えられる。対称性は分

子構造や結晶構造を取 り扱 うのに必須の概念であ

る。また立体配座,化学結合の基礎であり,赤外・

ラマンスペク トルや X線回折の解釈には不可欠の

基礎知識になっている。 したがって専門教育にお

いて対称性の学習は非常に重要である。

ところで分子の汁称性 (点群)を 学習するプログ

ラムは 1986年に大崎 [1]1こ より BASIC言語で作成

されている。我々はこのコンピュータを用いた学

習プログラムを対称性の学習に非常に有効である

と考えた。今回大崎のプログラムを改良して,学
生に使用させたので,改良プログラムとその実施

結果の概要を報告する。

2,大崎のプログラムの概要

このプログラムは,分子を 3次元に表示 し,学
生に分子全体の回転を行 こなわせ,対称要素を見
つけさせ.対称性を答えさせ る内容である。プロ

グラムの流れを表 1に示す .

このプログラムはすでに一応の学習をしてきた

人のためのであるので,対称要素の説明は 「確認」
の意味を持つように文章のみで簡潔に表現 されて
ヤヽる。

対 称 要 素 の 説 明

分 子 の 選 択

メ ニ ュ ー の 選 択

対 称 要 素 の 入 力

対 称 性 の 入 力

分子の選択は分子の問題番号を入力する。問題

数は 14である .

メニューの選択は4つの選択肢 (分子の回転 ,

解答 (対称要素)の入力,他の分子への変更,対
称要素の説明に戻る)か ら選ぶものである。

対称要素の入力は画面に対称要素の記号が表示

されるので,そ の下に要素数を入力する。ここで

要素数の判定は,回転軸 とか対称面ごとには行 っ

ていない。不正解の場合にメッセージが出たり,

もう一度対称要素の説明を読ませ るなどのヒン ト

が用意されている。

対称性の入力は 32個 の対称性の内から選ばせ る

もので,これにはヒン トは用意 されていない。ま

たここではもう一度メニューに戻 り分子の形を見

ることができるようになっている。
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3 プログラムの改良点と追力日点

大崎のプログラムは既にこの項 目を学習 してき

た人を想定 したものである。そこで,は じめてこ

の項 目を学習す る人のために,次のようなことが

改良すべき′点として考えられる,

① 対称要素の説明文の内容が難 しく,さ らに具体

的な図形表示がないので分か りづ らい点 .

②分子を選ぶ時に, どれが基本的なものか,難 し

いものかが分からず,段階的な学習が行えない点 .

③対称要素の正解,不正解の判定が要素別になっ

ていないので、 どこが間違っていたのかがわか り

1こ くヤヽ′点.

④ 各対称性の区別の仕方などについてのヒン トが

ないので、対称性の決定ができにくい点 .

以上のような点を考慮 して,プログラムの変更 (改

良,追加)を行った。

3.1 改良点

対称要素の説明については,対称要素と対称操

作の違いの説明,主軸 と側軸,n回 回転軸,対称

心,対称面,n回 回映軸 とい う項 目に分け,各項

目の説明には図形 と要素の位置関係を示 したグラ

フィックを全てに取 り入れた.ま た,説明文の方

も,具体的な分子の例をいれるなどして分か りや

すくした。

出題形式については,分子の形,対称性などか

ら,問題のレベルを 5段階にわけ,それぞれの レ

ベルの中で乱数を使い,ラ ンダムに出題 させるよ

うにした。

対称要素の判定の方法については,どの要素を

間違えたかわかるように,回転軸,対称心.対称

面,回映軸ごとに判定 して正解 と不正解の表示を

出すようにした。回転軸 と対称面についてはそれ

ぞれ全部正解でないと正解の表示はされない。正

解 した場合の対称要素の数を表示するようにした。

3, 2  追力日点

問題数については,な るべ く多 くの対称性の学

習ができるように分子を選び・ 問題数を 39ま で増

や した.その結果として取り扱 う対称性の種類は,

Cざ Q'C2v'C3vi C4v'C∞ v4Ch,C「/3h'D2h'D3h'

D4h'D51゛ 現h'D∞仲 乃゛ 輿゛ 現ゃ 現φ T♪ Ohと

なつた。

二者択一形式のヒン トは,対称性の決定の仕方

がわか らない人のために,各対称要素などの有無

の二者択一形式で選択肢を絞 り込んで,対称性を

導き出すとい う形式にした ,

3.3分 子の対称性における難易度

ここで分子の難易度をどのような理由か ら分け

たかについて説明する。

学生にプログラムを使用 させた結果から,分子

が平面から立体になると解答にかかる時間が増え,

不正解の回数も多くなることがわかった。

これは例えば塩化チオニルや過酸化水素などの

ように立体的に形が判断 しづ らい場合や,分子に

回転軸などの対称要素を当てはめてい くとい う考

えが難 しいとい うことなどが原因として考えられ

た。そこでアンモニア型分子などの比較的形の分

かりやすい分子を除いて,ほ とんどの 3次元分子

を高いレベルに分類 した。特に対称要素の数が多

い,正四面体,正人面体などの分子は,全て最高

レベルの分類とした。平面分子においても,対称

要素の多いものはなるべ く高いレベルに分類 した。

以上のことから,分子の分類を表 2の ように行 っ

た。

表 2 分子の対称性の難易度

4.本プログラム構成

今回変更 したプログラムの構成は以下のように

なっている。

メインプログラム

データファイル (画面表示用 )

名簿読み込みファイル (94物質.txt)

出題分子の名前読み込みファイル

(Dainoku.txt)

レ ^ミァレ 1 (1)NH3(2)S02(3)H20(4)POC13
レ

^ミ
ル 2 (5)trans―C2H2C12(6)cis― C2H2C12

(7)B(OH)3(8)BF3

レベ ル 3 (9)S02C12(10)SOC12(11)C2H2(12)XeF4

(13)CO(14)C6H6(15)C8H6(16)C4H8

(17)XeOF4(18)N,04(19)[ALiC14]~

レベ ル 4 (20)SF4(21)PC15(22)H202(23)C10H8

(24)永式)脱C2H6(25)動 りC2H6(26)Rtl(C5H5)2

(27)Fe(C5H5)2(28)Cr(C6H6)2(29)B5H9

(30)[PtBr,c14]2-

レ
^ミ

ル 5 (31)C6H12(32)CC14(33)SF6(34)C02

(35)C2H2(36)H2CCCH2(37)CH4

(38)[Fe(CN)6]4-(39)[C104]~

L



鳥 取 大 学 工 学 部 研 究 報 告 第 28巻

分子の座標 ファイル 1～39

(ZAl.txtrΨ ZA139,txt)

プログラムのサイズが 64Kバイトを越えるため,1つの

プログラムとして実行できないので,表示文宇データの

可能なもの企てをファイルにして,ファイルから読み出

して文字を表示するようにした。その結果としてプログ

ラムサイズを大幅に小さくすることができ,1つのプログ

ラムとすることができた。しかし,実行速度の面からハー

ドデイスクを用�ヽないとほとんど実用にならなくなった。

5,対称要素の説明画面

対象要素の説明の画面を,図 1か ら図14に示す。

これ らの図は実行画面 (フルスクリーンは不可 )

をAltキー十Print Screenキーを押すことにより,

クリップポー ドにコピー して得たものである。

図 1は最初の画面である。 この画面で説明が必要

であるとすれば,図 2か らの画面 となる。図4の

画面で説明が必要であるとすれば,図 5か ら図 8

の画面 となる,図■か ら図13は対称面の説明画面

である。

これは分子構造にみられる)↓弥性について、自分で学冒するためのプログラムです。
まずはこの学習に必要な言葉を以下に示してあります。

名 称
対称要素 (elefrent of s卿時trり )と対称悧乍(郭metry●眸ration)

コ軸 (principa1 9xis)と ■聴 (lateral ax19)

n回回転軸 (n― f。 ld axis of s卿∞trり )

飾 心(∝nter Of s_trり )

対称面 (SIWetrり plane)

n回回映軸 (n― fO d axis of rot9torリーrefiection)

これらの語句についての説鯛が必要ならAからFの文字を入れてからリターン・キー

を押して下さい。不要ならNを入れてリターン・キーを、全部の説明が必要ならリター

ン・キーみを押して下さい。

説明が必要る語句の文字 ?

図 1 対称要素の説明画面

対称要美と対称翔十の説明

縛 竃
報
咎 絆 竜

ヾ
、
点

善対報 軽 8料紳 にょξそ期 言こと糸
できます。

こ宮ζ緊急B!をと:く三ζ;:ヨ鋒言
ミ単昇第鼈盈篭薦哲暫と言fデぎf退

患e孝法こξ争
秘苔轟蔀馬こ翠寒t勇晃艶縄齢と恋J轟三桑能る響是轟法角絲長界守【対

次にそれらの例を示しておきます。

リターン・キーを押(フ て下さいハ

図 2 尉称要素と対称操作の違いの説明画面 1

:.|:I:IX→
旨ヨ鋤 :繹乾t會鶉 P誓ぁ為き漱

以下に、対称要葬とそれに対応する対祢操作の例をいくつか出しておきます。

対む夢責…………………Ⅲ獲発
作

C4 …………………… 2C4,C2
C6 … … … … …・… 2C6.2C4, C2
Sn(nは 2以上).中 ,Cn,σ h

り,― ン・キー老押して下さいハ

図 3 対称要素と対称操作の違いの説明 (3回回

転軸の例)画面 2

主軸と側軸の説明

げ怖i畠
「象砲買暫攀瑠堺!が 回ヽ転麹を一本だけ持つ場合その車由を主軸(

なこあ凸義魏患圏髯だ持写転響、常お奉記秩温Z義蚕弊韮〔怒あ逃皇轟ピ暑党激実

持兒患ふ逸忠争露託奮め轟お糧暑房生黒奪皇晶と母受響ξゴ
を持ち、ftl‐回転軸を

複義為ち蕩恐β露形事＼宅亀聖紬亡宅頁寧挙事
の回転軸のうち、最高次数のものを

と島盗繁ヨ持:そ:普杉言尋係置程:二亀F晉‖身こと瑚遠こ楯解
⇒と

発吉書患≧認甦哲峯肇盟父
舎雨を炎境モ,9琴呈与本摯I遊昇ε毛雫き誌「

を押し

リターン・キーを押して下さい。

図4 主軸,側軸の説明画面

字

鮮

眈

０

伊

巨

Ｒ

i騨◆髯鑑様あ燃

り
'一

ン・キーケ押1′ て下言い_

図5 主軸,側軸の説明画面 (項 目①)



を喬島露髯4協居子響添導ゼ羨筆替髯懇署積毬協磐義密致g&C4などの回蜘

I劇輸 (2回回転韓C2)

魂溜ζ環

=才

理写占
〕こ平面上の工n角理 の分鞠 必珀 本蜘 働 とn本の制

り,‐ンうキー屯押して下さい。

図6 主軸,側軸の説明画面 (項 目②)

場患0翌既どぁ轟お揺暑房二黒書呈騒毀警ユセ持ち、他に回轍 維れ`

・鞠露隅 CJ2)

図 10

対弥ふの説明

(

ュ
`夕'.

Ⅲ l対 称 心 |

i Al(x,ytィ )

けウーン・キーをI・7し イ下声1′ ヽ̂

対称心の説明画面
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崇聟餡盟鴇t鰹鰹黙こヒ毒魯杉:戦ヨ幾難:セ

1,つ ―ン●羊―を却1′∵下さいぅ

図 9 n回 回転軸の説明画面

:  磯 轍嶋 蜘 能)

鞠鵜�越摯翻脚盟

リタ‐ン・ キヤ■押I夕 で下ドhn

図7 主軸、側軸の説明画面 (項 目③)

場き

'露

著ず入義鞘 宅真ど弊廻軸のうち、舗Д数のものを懃持つ

ィ
ン
!卜 .

乳攀銚絲 燃な業憲
と

リタ‐ン・ キーを押して下さい。

図8 主軸,側軸の説明画面 (項 目④)

対称面σhの翻 ]

リターン・キーを押して下さい。

対称面σhの説明画面

斡   掛霧
蜘

. 
だF=k  ri稼面σh

図 11
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:対称面σd

“″',"B","げ',"D","ビ 'を入力すればそれぞれ,対
称要素 と対称操作の違い,回転軸,対称心付対称

面,回映軸の説明を表示する。 リターンキーだけ

を入力すれば全ての説明を表示する。

対称要素と対称操作の違いの説明では,更 に項 目

①②③④の説明をするかどうかの選択がある。

対称面の説明では,更にσh・ σv, σdの説明を

するかどうかの選択がある。

最初はレベル 1の問題が出題 され,分子が表示

される。・答えを入力する","分子を回転 させる","

別な問題に移る","も う一度対称要素の説明にも

どる"の どれかを選択する.

・答えを入力する"を選べば,対称要素の入力画

面になる。回転軸について C2,C3,C4,(C6は 対

称性により C5,C∞ が代わりに表示される)対 称

心,対称面,回映軸 (S4は対称性によりS3,S5,
S6,S10,S12,S∞ が代わ りに表示 される)につい

て,その個数を入力する。

図 15のように対称要素の数を入力する。

14 ベンゼン

対称面ovの説明

曽言::旨

'三

哲g忌:そ
三
阜阜ζ:争

Bttεき「B署岳こと』と昇手こと:写ど

図 12 対称面σvの説明画面

対称面σdの説朋

撃思督ユ暑き婁會二gdlヨ阜阜忘|:争
亀塚∩ェ手留零ξ雛傘」乎じξ:4甘Ⅲ

i翻

i嗣

|  ´
′ヽ 1・

=  :|   ‐・
‐     リウージIi―を押して下さい。

図 13 対称面 σdの説 明画面

n回回映軸の説明

響与:色鳥媛と津ヤP思暫歳ェ整ご桑t3ξ子と務歯形憲警占舌翻 こ春E吾展

浸園せ輿馳臭爵F日要豪碁習彬声皇轟銘せ口聯 そ凧望響F垂
直な敵こよって

~    ｀      十 一 一 ‐●こ ― ― ―・

リターン・キーを押して下声い。

図 14 n回 回映軸の説明画面

6.本プログラムの使用法について

最初に学生番号を入力する.

る。)

対称要素についての説明画面になる (図 1)

“N"を入力すれば,説明は表示 しない。

羽察憲丈発宅鸞議観触櫂攣弩病絲ξ憔計
の記号の¬と

B

benzene

↑Y

C(6)H(6)

「H:IEN」 へ]

C(6)H(6)

(数値)

Cnh  Cnv i

i Cn  Dnh  Dnd  Dn     i

書Ψ
'nttFtt「

る回転軸C2がありましたか。

貨間に答えると、上の表中であてはまらないと思われる対弥性力Ⅲ肖えていきます。

(学生名が表示 され

図 16 対称性のヒン トの画面
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対称要素を正解すると,対称性の入力画面となる.

“Hガ を入力すると,二者択一形式のとントが表示さ
れる.各設間に対して″Y","則 を入力すれば,あ
てはまらない対称性の記号が消えて,あてはまる
ものだけが画面に残るよう.に なる。"『 を入力すれ
ば,対称要素の数を再度表示するようにした。
ヒントを使用した場合の画面を図16に示す.

対称性で正解して次の問題にいけば,レベルが
1つあがる問題が出題される.レベル 5の問題を
正解すればプログラムは終了する.

実施した内容は,学生名をファイル名としてフ

ァイルに書き込まれる。この内容を検討すれば,

学生の間違えやすいところなどがわかり指導する

場合の参考とすることができる。なお書き込まれ
る内容を表 3に示す。

表 3 ファイルに書き込むデータ

生 徒 の番 号

生 徒 の 氏 名

使 用 した 説 明 の番 号

分 子 の番 号

メニ ュ ー選 択 の 入 力 文 字

回 転 させ た 時 の軸 と角度

対 称 要 素 の 数

対 称 性 の 答 の 番 号

7.対称性の決定について

対称性を決定するのには,対称要素を全部教え
あげる必要はない.主軸を決めた上で対称面とか
直交 2回鞘の存在の有無などを確かめれ対称性は

決定できる。今回は,図 17の フローチャートに示
したやりかたで対称性の決定を行つた。

線形分子の場合は対称画σhの有無で更に分類
するが,中原 [4]は対称心の有無で分類している

`

今回は,中崎[-2]と 同じく2回回転軸の有無で分類
した,

回転軸の有無について,今回はCn(n〉 1)の有無
として判定している。佐藤[3]は主軸の有無で判定
している。また中崎[2],Han[5]は Clは回転軸
とみなさないで回転軸の有無としているがこちら
の方が分かりやすい。こ|れは,中原 [4]の Cl以外
の回転軸の有無にもとずいている。

d

図17-1 対称性の決定

d



鳥 取 大 学 工 学 部 研 究 報 告 第 28巻

図 17-3 対称性の決定

多面体の対称性について,中崎[2],Hall[5]は ,

最初から高い封称性 として分類 している。中原 [4]

と佐藤 [3]は主軸が 2本以上について分類 している。

今回はこの分類に近いものである。

対称性 S2nについては,非線形分子で主軸を持

ち,主軸と直交する 2回 回転軸がなく,主軸と共

軸の回映軸 S2nの有無で分類するや りかたもある

が (佐藤 [3]),今 回は非線形分子で主軸を持ち,

主軸 Cnと S2nし かない場合 としている。 (こ れ

は,中原 [4].Hall[5],中崎 [2]と 同じである。)

8.アンケー ト結果について

今回の改良プログラムを使って実際に三度の演

習を物質工学科 3年次の学生に行わせた。人数は

1回 目 76人, 2回 目は 32人であつた,こ こで,

1回 日の演習ではオ リジナルプログラムか ら対称

要素のヒン トの出し方を変えたプログラムを使用

して・ 指定 した問題 を行わせた。 2回 目では,対
称要素の説明, レベルを分け,乱数による出題 ,

出題形式。対称要素のとン トの出し方,対称性の

入力で二者択一形式のヒン トなどの改良,追加を

行つたプログラムを使用した。

1回 目.2回 目ともに 1人あた りの実施時間は

30分 間とした。

演習後に行ったアンケー トの主な結果は以下の

ようになった。ただ し,こ こで示 した数字 と( )
内の数字はそれぞれ各項 目の評価 を 5段階で答え

させた時に 3以上の評価をした%, 4以上の評価

をした %である。

8,1 1回 目のアンケー ト結果

結果を表 4に示す。実施 した時間について短い

と思 う学生が多いのは,画面の文宇を読むのと分

子を回転 させる操作に慣れるのに時間がかかるた

めであろう。

表 4 1回 日のアンケー ト結果

また 1回 目の演習における,30分間で解けた問

題数は表 5の ようになつた。

表 5 30分間で解けた問題数

問題数 (問 ) 1 2 3 4 5
割合 (%) 14 30 87 12 7

平均 2.6問

8。 2 2回 目のアンケー ト結果

対称要素の説明についてのアンケー ト結果,お
よび 30分 間で解けた問題数は,それぞれ表 6.7.

1人あた り30分の時間の長 さについて

短い       95%(470/0)
対称要素の説明について

分かりやすい  64%(29%)
問題分子の図形表示について

分かりやすい  88%(50%)
図形の回転を利用 したかについて

利用 した    66%
図形の回転を利用 した人の中で,紺称要素の答えの入

力に役立ったかについて

役立った    94%(86%)
問題 レベルについて

難 しかった    99%(62%)
対称要素 の ヒン トが答 えを選 ぶのに参考 にな ったかに

ついて

参考になった   86%
紺称性の学習について興味がわいたかについて

興味がわいた  95%
コンピュータを使った学習について

良いと思 う    100%
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表 8の ようになった。表 6か らわかるように,追
加 したいずれの事項についても学生は好意的であ
つた。 2回 目が 1回 目より解けた問題数が多いこ

とは, 2回 目が問題に慣れて しかも対称性につい

て興味を持ってきた結果だと考えられる。

表 6 2回 目のアンケー ト結果

表 7 姑称要素の説明について

表 8 30分で解けた問題数

表 10 学生が示 した問題点

ロー ド時間が長い。

分子ごとに形などのヒン トがほしい。
分子の回転をゆっくりにしてほしい。

9, おわ り1こ

分子の対称の学習を,コ ンピュータを用いて行

うことに学生の反応は非常に好意的であった。 し

かし,分子を回転させるとい う操作に手間どり,

更に回転させることにより対称要素を見出す とい

うことに気がつ く学生が少なかった。分子の新称

要素が分かるように,回転角度を示す ヒン トも考

えるZ、要があると思 う。

対称性の入門のポイン トは以下のことが考えら

れる。

対称要素を理解する。

対称操作との違いを理解する。

この点はある程度達成されたと考えられる。

しか し対処要素を数え上げることにしているが

実際には,対称要素により対称性は規定されてい

る。さらに対称操作をすべて数え上げなくても,

対称性を決定することができる。このことを考え

ると今後の問題 として対称要素の個数だけでなく,

対称操作の個数 も答えさせるようにする.そ して

対称要素あるいは対称操作の正解をしなくても対

称性を答えるようにすることが考えられる。

今後も,プ ログラムを実施 して,対称性か ら見
た分子の難易度の検討.対称性のヒン トの検討を

それぞれ行いたいと思 う。
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また,こ の演習についての意見と

のは表 9の ようであった。さらに表

題点を示 した意見もあった。

表 9 主な学生の意見

しては主なも
10の ような問

コンピュータに興味がわいた。
コンピュータに'贋れるいい機会となった。
教科書を使った学習と違い.新鮮で楽しく勉強
できた。

講義よりとっつきやすい。

個別に自分のペースで学習ができる。
図形のグラフィックがたくさんあって分かりや
すかった。

出題をレベル別にしたことについて

良かった  100%(81%)
二者択一形式のヒン トについて

分かりやすかった  84%(530/0)

このプログラムを使って 1人で演習ができるかどうか
について

できる     94%(660/O)

質 問

対称要素

説明文が分か りや

すい
グラフィックが役

立つ

対称要素と

対照操作の違予
97f/0(66%) 100% (75%)

主軸,側軸 98% (53%) 95% (69%)
n回 回転軸 94% (63%) 91% (81%)
対称′い 91C/o(44%) 97% (69%)
対称面 94% (47f/O) 94% (81%)
n回国映軸 69% (31%)

問題数 (問 ) 2 3 4 5 9

割合(%) 6 47 36 6 3

平均 3.6問

(受理  平成  9年 8月  25日 )


