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【緒言】 

 我々はこれまで合成経路開発に遷移状態デー

タベース（TSDB）[1]をどのように利用するかに

ついて検討を行ってきた。TSDB を合成経路開発に

利用するための一つの方法として、合成経路設計

システムより提案された合成経路を TSDB のデー

タを用いた反応解析によりその可能性を評価す

ることが考えられる。本研究では、合成経路設計

システムの一つである Fujitsu の AIPHOS/KOSP よ

り提案された合成経路を、TSDB を用いて評価する

手順についての検討を行ったので報告するとと

もに、実際にいくつかの分子の合成経路を例に取

り、コンピュータによるデモストレーションを行

う。 

 

【反応検索】 

 TSDB に登録されているデータの構造検索を行

うツールである FIND_TSINFO[2]に、今回新たに反

応検索の機能を追加した。TSDB には反応に関与す

る分子の構造がCT(Connection Table)ファイルと

して登録されている。これらの CT ファイルを、

反応スキームを保存可能な ChemDraw の CDX ファ

イル形式へと変換することができる。今回その機

能を有するプログラムを開発し、それを用いて複

数の反応物・生成物の CT ファイルから反応スキ

ームの CDX ファイルを作成した。そのデータによ

りFIND_TSINFOを用いた反応検索が可能となった。

この検索では、反応物のみの検索が可能であるた

め、副反応も予測可能と考えられる。それら副反

応の解析を行うことで、創出された合成経路の有

用性の評価も可能となると考えられる。 

 

【合成経路評価手順】 

 合成経路の可能性の評価は、(1)AIPHOS/KOSP に

より合成経路を創出し、(2)それら経路に対し

FIND_TSINFO を用いて反応検索を行って類似反応

を見出し、(3)その反応の遷移状態を基に

TS_Searchを用いてMO計算のための初期構造を作

成し、(4)Auto_PTOD[3]を用いて遷移状態を計算

する、という手順で行うことができる。現在のと

ころ、AIPHOS/KOSP の出力から反応スキームの自

動作成の機能は達成されておらず、今後の検討課

題である。 

 将来的にはこの手順の自動化を行い、よりスム

ースに合成経路の評価・ランキングへとつなげて

行きたいと考えている。
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図 1 合成経路評価の手順 
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