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計算機性能の向上と理論計算手法の発展に伴い、量子化学計算は反応開発のツールと

して用いられるようになってきた。現在では、単成分-人工力誘起反応（SC-AFIR）法

を用いることで、複数の平衡構造（EQ）が反応経路によって網目状に連結された反応

経路ネットワークが計算されるようになり[1-3]、得られたネットワーク上の素過程に対

して速度定数を定義し、速度論的シミュレーションを行うことで、生成物、副生成物、

収率、反応機構を理論的に予測できるようになった。また、SC-AFIR 法による探索中に

on-the-fly 速度論シミュレーションを行い、速度論的に到達しうる EQ から探索を行う速

度論ナビゲーション法が開発され、事前知識によらない化学反応解析も行われるように

なった[4]。さらに、on-the-fly 速度論シミュレーションを用いて、ある目的物質（生成

物）から出発物質（反応物）へと多段階の反応経路をさかのぼる多段階量子化学的逆合

成解析（quantum chemistry-aided retrosynthetic analysis: QCaRA）が可能となり[5]、多数

の反応において、出発物質を逆合成的に追跡できることが示された[5,6]。多段階 QCaRA

では、ネットワーク上に、高い収率の反応に加えて、非常に収率が低いかゼロ収率の反

応まで様々な反応が同時に予想される。そのため、データに基づく反応予測への展開を

目指し、多段階 QCaRA を用いた理論的化学反応データベースの構築[7]と、データベー

スのプラットフォーム「SCAN」の開発も進められている[8]。現在、我々は、QCaRA

や速度論ナビゲーション法に基づく反応予測と、予測された有機合成法の実験的実証に

も取り組んでいる[9,10]。当日は、反応設計を目指した研究に加え、グラフ探索アルゴ

リズムや機械学習探索制御による SC-AFIR 法の加速[11]、機械学習ポテンシャルを用い

た高速反応経路探索[12]、光酸化還元触媒機構の全貌解明[13]などの最新の研究につい

て紹介する。 
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