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本研究では，PC と携帯機器を連携させた分子シミュレーションの可視化システム
を提案する．分子シミュレーションの可視化では，分子の動きや変化を三次元表示や
アニメーション表示をすることが多く，従来の PCのみのシステムでマウスを使って
インタラクションを行う方式では回転などに関して直感的な操作が難しかった．本研
究では PC と携帯機器を連携させ，携帯機器の加速度センサを用いた直感的な操作で
三次元オブジェクトを操作するシステムを構築する．

A visualization system for molecular simulation
interacting with mobile devices

Junya Inada†1 and Mariko Sasakura†1

We propose a visualization system for molecular simulation which interacts
with mobile devices. Visualization systems for molecular simulation use 3D
graphics and animation to represent movements of molecules. In usual PC
systems, a mouse have been used to operate 3D objects. However, some opera-
tions, such as rotation, are not intuitive by a mouse. In this paper, we report a
system in which we operate 3D objects by mobile devices with 3D acceleration
sensor.

1. は じ め に

分子動力学法などの分子シミュレーション11) では，シミュレーションの結果得られるデー
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タが膨大であるために，それらを可視化して見るのが一般的である．可視化システムとして

は MicroAVS などが用いられることが多い ．

分子シミュレーションでは，分子の動きや変化をシミュレーションする. その結果を可視

化したものは分子一つ一つを三次元オブジェクトとして表示し，時間的な変化をアニメー

ションを用いて表示することが多い5),6),10)．このような表示方法の場合，可視化結果が表

示されるのは通常二次元ディスプレイで，マウスを用いて操作されることが多いため，以下

のような問題点がある．

( 1 ) 三次元オブジェクトの回転操作の問題

三次元オブジェクトを回転させる操作の場合，どの軸に対して回転させるかをマウス

で指定するのが直感的でない．

( 2 ) 三次元オブジェクトの内部表示の問題

複数の三次元オブジェクトが重なった場合その内側を見ることが難しい．例えば複数

の三次元オブジェクトが集まって凹物体を形成している時にその内側面または断面と

全体を同時に見ることができない．

( 3 ) 時間的変化に関する問題

アニメーションで示される変化の一部分を取り出して全体との関連を調べることが難

しい．

特にこのうち 2, 3 番目の操作は，情報視覚化の分野で全体と注目点を同時に見る「フォーカ

ス＋コンテクスト技術」と呼ばれている技術の一形態であるととらえることができる．フォー

カス＋コンテクスト技術は，情報を把握するために効果的といわれている手法である12)．

一般に三次元オブジェクトを操作するのは難しいと考えられ，この問題を解決するために

これまでに様々な研究が行われている．例えば，バーチャルリアリティを使う方法が提案さ

れている1),2)．分子をバーチャルリアリティを用いて立体的に表示し，それをデータグロー

ブ等三次元入力が可能なデバイスで操作する方法である．しかし，バーチャルリアリティを

実現するには特別な装置が必要とされ，しかもそれが高価であるいう欠点がある．

それに対し，三次元的な操作を手近にある装置で実現するさまざまな試みがなされてい

る．その一つが任天堂Wii に付属しているリモコン (以下Wii リモコン)を使った研究であ

る．Wii リモコンは，加速度センサ，赤外線 LEDを内蔵し，しかも安価で手に入る．パー

ソナルコンピュータに対して，マウスの代わりに Wii リモコンをポインティングデバイス

として用いるという研究などが行われている7)–9)．この場合，Wii リモコンを三次元空間

内で動かすことができるので，マウスよりも直感的に三次元オブジェクトを操作することが
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できる．

同様に注目されているのが，携帯機器，特に携帯電話である．携帯電話は，ほとんどの

人が所持しており，しかも，今や一昔前のパーソナルコンピュータと同等の計算性能を持っ

ており，携帯電話上で分子シミュレーションプログラムそのものを動かす研究も行われてい

る15)．最近の携帯電話には三次元加速度センサを内蔵しているものがあり，例えば投げる

動作を行ってメールを送信するなどのアプリケーションがある16)．

携帯電話の中でも特に iPhone や iPhone と同じプログラムが動作する携帯音楽プレー

ヤー iPod touch は，三次元加速度センサやマルチタッチスクリーンを備えており三次元的

な操作に利用しやすい．4)では，バーチャルリアリティシステムである CAVE の入力デバ

イスとして iPhone/iPod touch のタッチスクリーンを使う方法が提案されている．三次元

オブジェクトだけでななく，一般的にこれらを利用して他の機器の入出力デバイスとして使

用する研究も行われている3)．

本研究では，iPod touch または iPhone (以下 iPod touch と略す) とパーソナルコン

ピュータ (以下 PC) を組み合わせて分子シミュレーションの結果を表示するシステムを提

案する．iPod touch は加速度センサを内蔵しており，さらに情報を表示するためのタッチ

スクリーンを備えている．加速度センサを用いて三次元操作を行い，三次元オブジェクトの

断面やアニメーションの中の 1ステップを iPod touch のスクリーンに表示することで前述

の三つの問題点を解決する．本稿では，このうち iPod touch の加速度センサを用いた三次

元オブジェクトの操作について述べる．

2. 基本アイデア

開発するシステムでは，1 節で述べた三つの問題，すなわち，三次元オブジェクトの回転

操作の問題，三次元オブジェクトの内部表示の問題，時間的変化に関する問題を解決するた

め，iPod touch を PC に対する入力および出力デバイスとして用いる．これにより，以下

のようにしてそれぞれの問題の解決を図る．

( 1 ) 三次元オブジェクトの回転操作の問題

iPod touch を傾けることで，PC に表示された三次元オブジェクトを回転される．

iPod touch には X, Y, Z の三軸の加速度センサが内蔵されているので，三次元の動

きをその傾きで検知することができる．これを利用することで三次元オブジェクトの

回転を簡単に指定することができる．

( 2 ) 三次元オブジェクトの内部表示の問題

三次元オブジェクトの全体と断面を同時に表示することで解決する．iPod touch の

傾きで断面を指示し，例えば，三次元オブジェクトの全体を PC の画面に，断面を

iPod touch の画面に表示する．このようにして三次元オブジェクトの全体と断面を

同時に見ることができる．

( 3 ) 時間的変化に関する問題

PC の画面でアニメーションを表示しながら，その任意のステップを iPod touch の

画面に表示させたままにすることで解決する．iPod touch を複数使えば，複数のス

テップを同時に見比べることも可能となる．

これらのアイデアを実現するためには，

• PC と iPod touch をどのように連携させるか

• iPod touch の加速度センサを用いてどのように iPod touch の傾きを検出するか

という課題を解決する必要がある．PC と iPod touch の連携を含めたシステム全体の構成

については 3節で，傾き検出については 4節で述べる．

3. システム概要

本研究のシステムは PCと iPod touchで構成され，PCは iPod touchの連携なしに単

体でも動作可能で，iPod touchは複数台の同時使用も可能である．PCと iPod touchの通

信は無線 LANを用いて行う．PCの入力データはでMicroAVSで使われるMGF形式で書

かれたテキスト形式の三次元時系列データである．iPod touchへの入力は PCとの通信に

よって行う．

システムの開発は，PC 側は Java と OpenGL を Java で扱うライブラリの JOGL を

用いており，通信にはアップル社の開発した Bonjour を使用している．iPod touch 側は

Objective-Cと OpenGL ESで開発している．

PC側の機能には，三次元時系列データを読み込んで三次元オブジェクトとして表示し，

表示した三次元オブジェクトをアニメーション表示する機能と操作する機能がある．アニ

メーションに関する機能には，任意のステップのデータを表示するための機能があり，三次

元オブジェクトを操作する機能には，移動や回転などの一般的な操作と断面図を表示する機

能がある．

iPod touch側の機能には，通信によって PCから任意の 1ステップのデータを取得して

表示する機能や，三次元オブジェクトの操作機能がある．iPod touch側の三次元オブジェ

クトは，PCと連動させて PCと iPod touch両方の三次元オブジェクトを同時に操作させ
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ることも，iPod touch側だけを操作して PCとは別の表示をさせることも可能である．

PCと iPod touchの機能の一覧を以下に示す．

• PC上のアプリケーションの機能

– 三次元オブジェクトに対する操作

∗ 回転
∗ 平行移動
∗ 拡大・縮小
∗ 断面図の表示

– アニメーション

∗ 任意のステップにおけるデータ表示
∗ アニメーションの一時停止および再生機能

• iPod touch上のアプリケーションの機能

– 任意のステップにおけるデータ表示

– 三次元オブジェクトに対する操作

∗ 回転
∗ 平行移動
∗ 拡大・縮小
∗ 断面図の表示

– 三次元オブジェクトに対する操作の PC上オブジェクトへの反映

4. 加速度センサを使用した操作

加速度センサでは一定間隔毎に図 1で示した 3軸方向の加速度の値を取得することがで

き，これらの値から iPod touchの動きや傾きを検知できる．本研究では加速度センサを用

いることで，以下の操作を直観的に行えるようにする．

( 1 ) 三次元オブジェクトの平行移動

( 2 ) 三次元オブジェクトの拡大縮小

( 3 ) 三次元オブジェクトの回転

( 4 ) 断面の指定

（1）の平行移動の操作は加速度センサが動きを検知した方向に移動させることで実装し，（2）

の拡大縮小操作は（1）の操作のうち画面手前または奥の方向を拡大または縮小操作として

実装する．（3）の回転操作は加速度センサで傾きを検知することで iPod touchの回転角度と

図 1 加速度センサの軸の割り当て
Fig. 1 Axes of the acceleration sensor in iPod touch.

三次元オブジェクトの回転角度を一致させて実装する．（4）の断面の指定は三次元オブジェ

クトと同様に断面を操作して実装する．

（1），（2）の操作については，加速度センサによる動きの検知は先行研究されいるもの

を利用しており14)，（4）の操作は（1），（3）を利用して断面を操作するので，ここでは（3）

の回転操作について詳しく説明する．

4.1 加速度センサを用いた傾き検出における制限

傾きの検出は重力加速度を加速度センサで検知することで求められる．加速度センサは重

力加速度の影響を受け, iPod touchが静止した状態であれば，加速度センサの X,Y,Z値が

そのまま重力のベクトルとなる．例えば，iPod touchを図 1のように地面に対して垂直に

縦長に持てば，Y軸の値が −1となり X軸と Z軸の値は 0，図 1の状態から右に 90°傾け

るように地面に対して垂直に横長に持てば X軸の値が 1となり Y軸と Z軸の値は 0とな

る．基準となる iPod touchの姿勢を決め，その状態の加速度センサの値と傾ける操作をし

た後の加速度センサの値のずれから iPod touchの基準からの傾き具合が計算できる．しか

し，重力加速度を利用して加速度センサで傾きを求める場合には次の 2つの問題がある．

（a）静止した状態でないと正確に検知できない．

（b）重力方向を軸とした回転操作は検出できない．

（a）は加速度センサでは重力加速度とそれ以外の加速度を個別に検知できないため起こる．

それ以外の加速度とは，iPod touchを左右に動かしたり上下に振ったりといった動作によっ

て生じる加速度のことを指す．ユーザにゆっくり操作してもらうことでこの問題は解決す

る．（b）は例えば図 2のように垂直に持った状態でY軸中心の回転を行ったり，iPod touch

を机の上において縦向きから横向きに変えたりする操作のことである．どちらの場合も操作
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図 2 検出できない回転操作
Fig. 2 Undetectable rotation

の前後で加速度センサは同じ値を示し変化を検知できない．そのため，この操作を用いない

回転操作を実現しなければならない

4.2 本研究で提案する回転操作

理想的な操作方法は，iPod touchを自由に回すことで iPod touch上の三次元オブジェク

トを手に持って回しているかのように操作できることである．このような操作に必要な条件

として，本研究では以下の 3つを挙げ，これら全てを備える操作を実装する．

条件 1iPod touchを傾ける方向と iPod touch上の三次元オブジェクトの回転方向の一致

条件 2iPod touchの回転軸と iPod touch上の三次元オブジェクトの回転軸の一致

条件 3iPod touchの傾きの角度と iPod touch上の三次元オブジェクトの回転角度の一致

一般的な iPod touch用のアプリケーションにおいては，iPod touchを傾ける動作は図 3

のように地面に対して垂直にして持った状態から左右に傾けるものが多い．この動作を用い

て三次元オブジェクトを Y軸中心に回転させようとした場合，回転させる方向は画面の表

示と一致するので条件 1を満たす．しかし，iPod touch自身の回転軸は Z軸中心の回転と

なり条件 2を満たさないため直観的でない．このように図 3の状態を基準とすると，条件

2を満たさない上 4.1で述べたように iPod touchの Y軸中心の回転を検知しないため他の

状態を基準としなければならない．

そこで，本研究では図 4のように重力の方向が Z軸方向になるように地面に対して水平

に持つ状態を基準とすることを提案する．この状態を基準とすることで，左右に傾ける動作

を用いて三次元オブジェクトを Y軸中心に左右に回転する操作をした場合，回転方向と回

転軸が一致し条件 1，条件 2を共に満たす．なお，Z軸中心の回転については加速度センサ

で取得できない回転操作となるが，X軸と Y軸の 2つの軸を中心とする回転だけで三次元

オブジェクトをすべての角度から見ることができるため，iPod touch上の三次元オブジェ

クトを手に持って回しているかのように操作するという目的を達成することが可能である．

条件 3を満たすには，iPod touchが傾いた角度だけ三次元オブジェクトも回転するよう

にすればよい．iPod touchの各座標軸毎に傾いた角度を求めて三次元オブジェクトを回転

させることもできるが，3Dグラフィックスの分野では四元数による任意のベクトルを中心

とする回転行列が知られており13)，今回はこの行列を使用している．この行列で回転を行

うために必要となるのは，回転軸となる三次元ベクトルと回転する角度である．基準となる

状態における三軸の加速度の値からなる三次元ベクトルを a，回転後の状態における三軸

の加速度の値からなる三次元ベクトルを b とすると，回転軸のベクトルは a と b 両方に直

交するベクトルなの a と b の外積から，回転する角度については a と b の内積から求め

られる．

以上の方法で条件 1，条件 2，条件 3を満たす加速度センサを用いた直観的な回転操作は

実装できるが，実際に iPod touchで回転操作を行うと，画面が下向きや後ろ向きになって

ユーザから見にくくなる場合がある．そのため，本研究のアプリケーションでは回転操作は

画面上に GUIで描かれたボタンを押しながら操作し，回転操作が終了したときにボタンを

離す仕様にしている．これにより操作後はユーザの見やすい角度から画面を見ることが可

能となる．また，Z軸を中心とした回転も，画面を縦向きから横向きのように変えることで

iPod touch上では見ることができる．

作成したアプリケーションでの操作例を図 5に示した．PCと iPod touchの三次元オブ

ジェクトを連動させ，X軸と Y軸それぞれを中心に回転操作を行ったときの様子を示して

いる．初期状態からそれぞれの回転を行ったときの iPod touchと PC両方の表示の変化を

示した．

図 6には，PCに全体図，iPod touchにその断面図を表示した例を示す．この断面の指

定にも iPod touchの加速度センサを用いた傾き検出を利用している．

5. お わ り に

本論文では，iPod touch / iPhone の加速度センサを利用した分子シミュレーション可視

化システムについて述べた．このシステムは，PC と iPod touch /iPhone で構成される．
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図 3 一般的な iPod touch アプリケーションにおける傾ける動作
Fig. 3 Inclining movements in usual iPod touch applications.

図 4 本システムにおける iPod touch の基準位置
Fig. 4 The initial position of iPod touch.

iPod touch / iPhone の加速度センサやスクリーンを利用することによって，三次元オブ

ジェクトの回転操作の問題，三次元オブジェクトの内部表示の問題，時間的変化に関する問

題を解決できることを示した．

特に本稿では，加速度センサを用いた三次元オブジェクトの操作について述べた． iPod

touch / iPhoneを地面に対して水平においた状態を基準とすることで，iPod touch / iPhone

に表示された三次元オブジェクトと iPod touch / iPhone の加速度センサの軸を一致させ，

図 5 iPod touch による回転操作
Fig. 5 Rotation operations by iPod touch.

直観的な操作が出来ることを示した．また，その操作を PC と連動させると，従来のマウ

スを用いた操作よりも三次元オブジェクトの操作が容易に行える．

現在は， iPod touch / iPhone を用いた三次元オブジェクトの操作が従来のマウスによ

る操作よりも直観的ということを感覚的にしか確かめていないが，今後，この二つの方法の

厳密な比較を行っていきたいと考えている．

謝辞 分子動力学法を用いたシミュレーションの結果データを提供していただき，有益な

助言をいただいた横浜国立大学の百武准教授に感謝いたします．本研究は日本原子力開発機
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図 6 断面図
Fig. 6 Cross-section view.

構との共同研究「数値解析手法による乾式除染性能評価に関する共同研究」から支援いただ

きました.
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