ＶＲによる分子のまわりのクーロン力体感システム－電気力線の立体表示と力覚提示－
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１．はじめに

イオン性の分子について反応性の解析や反応中心を予測する際には，分子のまわりの静電ポテンシャルに注目することが有効である．サイエンスビジュアライゼーションの分野では，電気力線や等電位面を計算してコンピュータグラフィクス(CG)によりそれらを描画し，その分子の電気的性質を観察するという手法が広く用いられてきた．これにより電場の性質を可視化することはできるが，２次元であるディスプレイから３次元情報であるこれらの性質を読み取ることは容易ではない．立体視は３次元モデルを空間中に直接表示することを可能とする技術であり，これにより３次元的な性質を観察者に立体的かつ直感的に知覚させることができる[1]．しかしながら，それでも得られる情報は視覚情報のみであり，より容易な理解には直接触れて体感できる環境が有効であることは明らかである（くどいかな）．そこで本文では，仮想現実感(Virtual Reality:VR)技術を応用し，分子のまわりに働くクーロン力を可視化・可触化することで電場の性質を仮想的に体験し，直感的に理解することが可能なクーロン力体感システムを提案し実現する（->実現したので報告する）．
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２．クーロン力体感システム

本システムでは，分子を構成する原子の上に近似的に点電荷を配置することによって，電位，電場，電気力線を算出し表現する．システムは大きく分けて可視化部と可触化部の２つの処理から構成されている．可視化部では棒球モデルの分子と併せて，計算した電位や電気力線を立体表示する．アニメーションによる荷電粒子の動きの表現や，原子の持つ電気量の表示，観察方向の変更などもここで処理する．可触化部ではクーロン力をリアルタイムで計算し，ユーザに適切な力覚をフィードバックさせる処理を行う．図１に試作したシステムの概要を示す．

立体視は液晶シャッタメガネ方式で行い，力覚提示装置としてSensAble社製PHANTOMを使用した．クーロン力などのリアルタイムで必要な各種計算やCGの生成と力覚提示装置の制御には市販のPCを用いた．PHANTOMはアームにペンが取り付けられたかのような形をしており，ペン先の３次元位置をアームの状態から読み取ることができる．また，PCより提示したい力の向きと大きさを与えることにより，アームを通じてペンに任意方向と大きさの力を発生させることができる．ユーザはPHANTOMのペンを持ち，それに取り付けられたボタンやマウス・キーボードを用いて様々な対話操作を行える．以下に本システムが有する機能とその実現方法について述べる．

分子モデルの表示

今回使用した分子のデータは，分子を構成する各原子の位置と電荷のデータ列としてファイルに保存されている．システム起動時に読み込まれるそれを基に，可視化部では分子を画面の表示域に合わせて適切な大きさに拡大（1Åを１ｃｍ程度に）して棒球モデルで表示する．この際，目安として１Åのものさしを補助的に表示しておく．また，原子間の結合を示す棒は以下の条件を満たす箇所に表示する．

RA+RB+C ( |PA(PB|

ここで，RA, RBはそれぞれ原子A,Bの共有結合半径(Å)，PA, PBは原子A,Bの座標値(Å)であり，Cは経験的に求めた定数である．ここでは0.05とした．

原子の色や大きさは標準値を設定しているが，補助的に原子の持つ電気量に応じた色（正:黄-灰-紫:負）で表示することも可能である．また，大きさは共有結合半径を基準とし，キー操作により変更させる．さらにマウス操作によりモデルは回転，拡大・縮小され，ユーザは自由な視点で観察することができる．

電気力線の表示

正に帯電した原子の球面上にランダムに配置した複数の点を起点として電場を計算し，電気力線として描画する[2]．各原子球面上に配置する起点の数はそれぞれの原子が持つ電気量に比例させ，比例定数は利用者がキー操作により変更できるようにした．原子球面上の起点がなるべく均等に配置されるよう，初期位置として正20(43面体の頂点をランダムに選択する方法を採った．また，任意の原子から出る力線のみを表示する機能を付加することにより，その電場の状況を見やすくする．

３次元モデルの立体表示

人が立体感を知覚する要因の一つとして眼が離れていることにより生じる左眼と右眼に映る像の間の視差が挙げられる．これを応用し，適切な２枚１組のステレオ画像をシミュレーションより作成する．ステレオ画像は観察者の視点を頂点とし，ディスプレイ面の四隅を通過する四角錐として定義される視体積をディスプレイ面上に射影した画像として生成される．作成された左眼と右眼用のステレオ画像はディスプレイに交互に表示される．それに同期して発せられる信号によりメガネを交互にシャッタリングさせ，対応する画像のみをそれぞれの眼に映す．

クーロン力の力覚提示

ペン先に(1e（電気素量）の点電荷があると仮定して，ペンの位置に応じたクーロン力をリアルタイムで計算しユーザに力を提示する．ある点pにおける点電荷qが分子から受けるクーロン力Fは，分子を構成する原子の位置Piと電荷Qiを用いて次のように表される．
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（k：比例定数）
ここで，比例定数kは通常9.0×109 [N·m2/C2]と置かれるが，そのままでは小さすぎて体感できないため，実際には真空中に２つの1eの帯電体が1Å離しておかれたときに働く力が1Nとなると定義してkを設定した（すなわち，k=1[N·Å2/e2]）.また，点と引力が働く原子との距離が近くなりすぎると装置が許容する以上の力を加えることになるため，力の大きさが上限値を越えた場合には上限値の力を発生させることとした．

インタラクティブ性の付加

以上の基本システムにさらに様々な対話操作を付加することでより興味深い仮想体験環境を提供する．まず，原子球面より内側にペンが入り込もうとするとき，それを打ち消す力を発生させることで原子面に触れることができるようにする．これにより分子模型に触るような感覚が体験できる．次に，静的なあらかじめ計算された電気力線だけでなく仮想的な荷電粒子の動きをアニメーションで表示することにより電場を確認する．具体的には，ペンのボタンを押した任意の位置に(1eの電荷の粒子を配置し，加わる力をリアルタイムで計算することでその動きを表現する（図２）．最後に，任意の平面で拘束させるような力を発生させ，その面上のドラッグした位置の静電ポテンシャルにより色分けして塗りつぶすことでその強さを可視化する（図３）．平面に拘束する力とクーロン力とを同時に提示するため，強く引きつけられる箇所では赤紫に，反発する箇所は黄色に着色される様子を触覚と視覚の両方から同時に感じることができる．

３．おわりに

視覚と触覚を同時に使い分子の世界の性質を実際に体験して理解することが可能なクーロン力体感システムを実現した．VR技術を応用し直感的な理解と対話操作が行える環境を重視していることにより，新たな解析ツールや化学教材としての活用が期待できる．今回作成したシステムに使用したVR機器などは入手が困難であることを考慮し，立体視や力覚提示の無い簡易版も同時に作成した．今後はWEBでの公開や新たな表現手法などの模索を含めて検討を行いたい．

[1] 廣瀬ら, “没入型多面ディスプレイ(CABIN)を利用した数値シミュレーションの可視化”, 日本VR学界第２回大会論文集, pp.141-144 (1997)

[image: image5.png]


[2] Hatano, et al., “Graphical Representation of the Electric Field around a Biomolecule”, Bioimaging Society, Bioimages 3, pp.19-24 (1995)

	[image: image2.png]



	[image: image3.png]




	図２　分子と電気力線の表示例

ホルムアルデヒドを表示した例．緑色の線分は対話操作により発生した仮想的な荷電粒子のアニメーション．
	図３　断面による電場の確認例

平面で塗り潰すと，ポテンシャルが正の領域は黄色に，負の領域は赤紫に着色される．表示している分子はグリシン．
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図１　システム構成
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図２　分子と電気力線の表示例


アセトアルデヒドとまわりの電気力線を表示．原子の半径は共有結合半径の0.75倍で表示している．緑色の線分は対話操作で追加した動的に変化している力線．�
図３　断面による電場の確認例


正に電化（？）している箇所は黄色に，負に電化している箇所は赤紫に着色されている．表示している分子はグリシン．�
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