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開 発 意 図 
適 用 分 野 
期 待 効 果 
特 徴 な ど 

化学構造式を TeX/LaTeX 文書の中に組み込み，本格的な化学書籍を出版すること

を目的として，XyMTeX を PostScript 対応としてレベルアップした． 

適 応機種名 TeX/LaTeX が稼動する環境があれば，機種を問わない． 

 O S 名 TeX/LaTeX が稼動する環境があれば，OS を問わない． 

 ソース言語 TeX/LaTeX 
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・日本コンピュータ化学会の無償利用 
 ソフトとする 
○ 独自に頒布する 
・ソフトハウス、出版社等から市販 
・ソフトの頒布は行なわない 
・その他     ・未定 

http://imt.chem.kit.ac.jp/fujita/fujitas/fuj
ita.html 

 
要旨 
 
筆者は 1993 年に TeX/LaTeX の処理系で化学構造式を描くためのソフトウェア(マクロ集)として，

XyMTeX を公開した [1]．その後，バージョンアップを繰り返して，現在 XyMTeX Version 3.00 として

公開している [2]．この間，XyMTeX のコマンドを化学構造式の線形表現として捉えなおして，XyM 
Notation として再編成し，処理系を選ばずに利用できるようにした [3]．この観点からは，XyMTeX は，

XyM Notation の TeX/LaTeX 処理系によるアプリケーションとみなすことができる．さらに，XyM 
Notation を Java Applet として利用できるようにした XyMJava を開発している [4]．これによって，

XyM Notation を HTML 文書の中に書きこんだ文書を作成すれば，インターネットブラウザーの画面

上に構造式を表示できるようになった．さらに，XyM Notation の仕様をもとに，マークアップ言語で



ある XyMML (XyM Markup Language)を開発した  [5]．当初のシステムは，SGML (Standard 
Generalized Markup Language)による文書の中に XyMML を書き込んだ文書を作成し，SGML-LaTeX
トランスレーターにより，XyMTeX を含む LaTeX 文書に変換したのち，TeX/LaTeX 処理系で印刷する

というものであった．XML (Extensible Markup Language)および XSLT (Extensible Stylesheet 
Language Transformations)が発展してきたことにより，XyMML を XML 文書の中で利用できるよう

にし，構造式を含む化学文書を XyMJava によってブラウザー表示するシステムと TeX/LaTeX によっ

て印刷が可能なシステムを開発した [6]． 
最近の動向として，PostScript 文書の発展した PDF (Portable Document Format)により印刷および

デジタル配信をおこなう方法が普及してきており，構造式を含む化学文書の流通のためのもう一つの選

択肢として有力である．XyMTeX を PostScript 対応とすれば，PDF への変換が容易であり，デジタル

時代の構造式描画システムとして，利用拡大が見込める．さらに，PostScript 対応とすることにより，

TeX/LaTeX の描画環境の限界を回避することができるので，印刷品質上も有利である． 
このような観点から，PostScript 対応にした XyMTeX Version 4.00 を開発した．今回のシステムは，

XyM Notationを文書中に書き込み，TeX/LaTeX処理をおこなうことは従来のバージョンと同じである．

ただし，内部では，PsTricks (マクロ集)により，構造式のデータは PostScript のデータに変換され，

TeX/LaTeX の出力ファイルである dvi ファイル (device-independent file)の中に埋め込まれる．このフ

ァイルをdvipsフィルターでPostScriptファイルに変換し，この段階で印刷工程にまわすことができる． 
XyMTeX Version 4.00 の有効性を実証するため，多数の化学構造式を含む書籍(S. Fujita, Organic 

Chemistry of Photography, Springer, 2004)の出版に XyMTeX を利用した．索引まで含めて約 600 ペ

ージの書物であるが，レイアウト情報も含めて約 10MB の PostScript ファイルとして完成することが

できた．このファイルは，構造式のデータも PostScript 形式に変換されているので，高品質の印刷が可

能である．校正などの作業は，PostScript ファイルを PDF ファイルに変換し，これを E-メールなどで

やり取りすることで遅滞なくおこなうことができた．これにより，XyMTeX Version 4.00 が実際の書

籍出版にも十分対処できることが実証された．この PDF ファイルは，Acrobat Reader でブラウザー表

示することができるので，インターネット上での情報伝達にも有効である．オンデマンド印刷などデジ

タル化を踏まえた化学書籍出版において，今後有力な手段となろう． 
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