
 

 
有機合成におけるデータ駆動が目指す設計と創造の世界 
～Reaction Space～ 

船津公人（奈良先端大） 

有機反応は、反応物や反応場の特徴に応じて変幻自在に進む興味深いものである。そして、そこに
なにがしかの規則があるとして、これまで Ingold、Hammet、湯川―都野、Winstein、Schleyer など
の多くの物理有機化学者によって詳細な反応機構研究が進められてきた。例えば直線自由エネルギー
関係測に基づく構造反応性相関、置換基効果、溶媒効果などである。しかし、このような研究を踏ま
えてもなお、新しい反応発見や反応経路創出につながる、様々な反応物構造を対象とした一般的な反
応表現はまだ確立はしていない。 

一方で、有機化合物を構造記述子によって多次元ベクトルとして表現することで、大量の構造がど
のような関係で化学空間(Chemical Space)中に分布しているかを２次元平面上で可視化することが行
われている。有機反応はこの化学空間中の化合物間の現象であり、見かけ上は反応物と生成物の構造
記述子ベクトル間の変化と考えることができる。こう考えると、反応物と生成物の反応部位とその周
辺構造を例えば物理化学的構造記述子ベクトルを使って表現し、それぞれの記述子ベクトルの差分ベ
クトルを反応表現としてみなすことができる。面白いことに、この差分ベクトルを用いた高次元空間

の様子を２次元平面に写像するだけ
でも反応の分類が可能なことが既に
分かっている 1)。これは構造変化をも
とにした反応の地図(Reaction Space)
と言える。とはいえ、反応の生起は構
造自体だけではなく、溶媒や触媒など
の反応条件に影響される。この反応条
件の地図（図・中）を先程の反応空間
中の各構造変化を表す差分ベクトル
とリンクしておくことで、各反応条件
で可能性のある反応を表す地図を示
すことができる（図・右）。このような
多層的なの地図を作成し、つなぎ合わ
せることで、まだ見ぬ反応の発見の手
掛かりになるかもしれない。 
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