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コンピュータの大規模化と、量子化学計算の手法およびソフトウェアの発展により、量

子化学計算は反応開発において欠かせないツールになりつつある。我々は、量子化学計

算に基づく反応経路自動探索を可能にする GRRM プログラムの開発を行ってきた[1]。

近年では、人工力誘起反応（AFIR）法の開発を進め[2]、速度式を解きながら反応経路

ネットワークを生成し、生成物、副生成物、それらの収率、および、それらの生成機構

を一挙に予測するオン・ザ・フライ速度論シミュレーションを実現した[3]。さらに、速

度式を逆向きに解きながら、生成物から反応物へと時間をさかのぼって反応経路ネット

ワークを生成する、逆オン・ザ・フライ速度論シミュレーションをも可能にした[4]。こ

れらを用いた有機合成法の開発にも取り組んでおり、量子化学計算によって化学反応を

ゼロから予測できることを実証してきた[5]。 

講演では、上記について解説するとともに、WPI-ICReDD において実施した情報グル

ープや数学グループとの連携によって拓かれた新たな展開についても紹介する。具体的

には、機械学習ポテンシャルの導入法や活用事例[6,7]、速度論シミュレーションによっ

て得られる理論収率のエネルギー微分[8]とエネルギーの触媒パラメータ微分[9]を組み

合わせた触媒能の連続最適化の試みなどである。 
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