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化学反応ネットワークにおける最適反応経路候補の列挙

中野 裕太1,a) 瀧川 一学2,3,4,5,b)

概要：化学において近年，人工力誘起反応法 (AFIR法)と呼ばれる量子化学計算に基づいた方法による反

応経路の探索が可能になった．しかし，この方法により生成される化学反応ネットワークは，様々な遷移状

態が含まれており複雑であるため，このネットワークにおける最適な反応経路の探索が課題となっている．

そこで，本論文ではまず，AFIR法により生成されるネットワークを，重み付きの有向グラフへ変換する

方法を述べる．続いて，そのグラフ上における経路に関して，含まれる辺の重みの最大値と辺の個数に着

目した優先順位を付け，K-Bestでの列挙へ帰着させることで，化学反応ネットワークにおける最適な反応

経路の候補を列挙する手法を提案する．また，この手法を実際の反応経路ネットワークへ適用することで，

大きなネットワークに対しても効率よく最適な反応経路の候補の列挙を行うことが可能であることを示す．

1. はじめに

化学反応は，ある物質を別の物質に変える物質変換の基

礎であり，電力などのエネルギー生成，身の回りのあらゆ

る材料・製品の製造，創薬・医療・食品や，我々の生命活

動現象そのものまで多様な形で生活の基盤を支えている．

新規の化学反応や効率良い化学反応を自由自在に設計・探

索・理解することは化学研究の一つの究極的目標である．

近年の理論化学の発展とコンピュータの計算能力の向上

により，電子の運動に関するシュレーディンガー方程式を

解く量子化学計算に基づいて化学反応の機構解明が可能と

なってきた．化学反応は，エネルギー的に安定な平衡構造

が一時的に不安定な遷移状態を経て別の安定平衡構造に

至る過程である．任意の多原子分子系でこの遷移状態構造

を網羅的に探索することはこれまで不可能と考えられて

きたが，近年独自の理論に基づく画期的な反応経路自動探

索法 [1, 2]が考案され，既存の反応機構の解明だけではな

く，実験に先立った生成物の予測や新しい反応設計、新物

質や材料の創出を担う新しい方法論として注目されてい

る [3–6]．
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反応経路自動探索法により計算された系の安定平衡構造

を頂点，その間の遷移状態を辺とし，得られるグラフ構造

を化学反応ネットワークと呼ぶ．化学反応ネットワーク上

の経路は理論的に可能な化学反応経路と対応するため，あ

る物質から他の物質への最適な反応経路を探索する合成経

路設計，ある物質を生成するための最適な反応経路を探索

する逆合成解析，ある物質から起こりうる最適な反応経路

を探索する反応予測，など，様々なシナリオで知識発見の

ための効率的な手法が期待されている．

着目する系に含まれる原子数が多くなるほど，化学反応

ネットワークは急激に複雑となる．C6H6 のような 12原

子の系でさえ，化学反応ネットワークの頂点数は 2004に

もなる．医薬品や有機材料に関する反応を考える場合，少

なくとも構成原子数が 100程度の分子を扱う必要があり，

より大規模なネットワークとなるため，経路の全列挙や直

接人手で経路の評価を行うことは現実的ではない．一方，

実際の化学反応設計の際に考慮すべき点は複数あり，反応

に必要なエネルギーが少ない，素反応のステップ数が少な

い，可能な限り不要な副生成物を生じない (反応収率が高

い)といった定量的尺度の他に，有害な中間生成物を生成

しない，実験が行いやすい，反応物が手に入りやすい，な

ど定量的ではない尺度もありうることから，最適な反応経

路を得る組合せ最適化としての定式化も困難である．

そこで本研究では，複雑で非定量的な最適化基準を直接

定式化する代わりに，反応経路が備えるべき基本的な要件

を満たすように，最適となりうる反応経路候補を列挙する

手法を提案する．我々の先行研究 [7]では反応経路中のエ

ネルギーの上限に制約を設けた反応経路列挙を可能とした
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が，この手法では出力を決定グラフとして圧縮された構造

で直接構築するとは言え，制約を満たす経路の全列挙とな

るため，適用できる化学反応ネットワークの規模に限界が

あった．提案手法では，反応ステップが短く，反応が経由

する状態の最大最小エネルギー差が小さいという基本的な

順位づけを考え，このランク付けに基づく K-Best列挙を

行う．最も有望そうな K 個の反応経路候補のみの列挙を

行うことで，より大規模な化学反応ネットワークにも適用

可能な効率的手法を提案する．

以下の本文では，2章で準備として，化学反応ネットワー

クと反応経路探索における基準，および，グラフ上のK 最

短路問題について述べる．3章では本稿で提案する反応経

路へのランク付けについて説明し，そのランク付けに基づ

いた化学反応ネットワークの変換方法と，変換されたグラ

フ上におけるコスト関数について述べ，最適反応経路候補

の列挙が K 最短路問題に帰着されることを示す．また最

後に，実際の化学反応経路探索における，合成経路設計，

反応予測，逆合成解析の 3つのシナリオにおいて，先述の

提案手法と既存の K 最短路問題に対するアルゴリズムを

用い，最適反応経路候補の列挙を行う方法について述べ，4

章でその性能評価のための計算機実験の結果を示す．5章

で本稿をまとめる．

2. 準備

本章では準備として，先述した化学反応ネットワークと，

反応経路探索において望ましい反応経路が満たすべき基本

的な要件，および，K 最短路問題について述べる．

2.1 化学反応ネットワーク

対象となる系としてある原子の集合を考える．例えば，

炭素 Cが 4つ，水素 Hが 6つの C4H6 の系は，ブタジエ

ンやシクロペンテンなどよく知られた分子を多数含み，こ

れらの分子構造はエネルギー的に安定な平衡構造を取る．

この系で起こりうる化学反応とは，こうした安定平衡構造

間の変換であり，その過程ではエネルギー的に不安定な遷

移状態を一時的に経由して，別の安定平衡構造へ至る．こ

の PES上の経路が化学反応経路に対応する．

化学反応経路を考えるためには，物質はエネルギーが小

さいほど安定することから，まず与えられた構造（ある座

標をとる原子集合）に対してエネルギー値を求める必要

がある．量子化学計算では，対象とする分子の構造（系内

の原子の座標）が与えられると，電子の運動に関するシュ

レーディンガー方程式を解くことにより，その構造のポテ

ンシャルエネルギー値（位置エネルギー値）を計算する．

エネルギー値は，構成する各々の原子の位置座標の値によ

り変化するため，これを変数とした関数と見ることが可能

であり，ポテンシャルエネルギー曲面（PES, Potential

Energy Surface）と呼ばれる．

化学反応経路は，与えられた系の PES上の極小点であ

る安定平衡構造（EQ, Equibrium Structure）と一次鞍

点である遷移状態構造（TS, Transition State）で特徴

付けられる．TSは二つの EQを結ぶ曲面上の経路におい

て峠にあたる中間状態に対応する構造であり，ある EQか

らある TSを経て別の EQへ変わる経路が実際の化学反応

経路に対応する．化学反応系の原子数が増えるごとに構造

変数は指数的に増えるため，EQや TSの探索は非常に高

次元で極小点および１次鞍点を求める問題となる．与えら

れた一つの構造のエネルギー値（PESの関数値）を計算す

るだけでもシュレーディンガー方程式を解く量子化学計算

が必要なことから，特に，TSを網羅的に探索することは

これまで現実的には不可能と考えられてきた．

ところが，近年量子化学計算と独自の理論に基づいて，

この反応経路の網羅的自動探索を行う画期的な計算法 [1,2]

が開発された．特に，前田・諸熊らにより 2010年に開発さ

れた人工力誘起反応法（AFIR法, Artificial Force Induced

Reaction）[2] を用いることで，PES上の全ての特徴点を

網羅的，効率的に探索することが可能になった．これらの

研究により，教科書的な A+B → C+Dという単純に見え

る反応でも，実際はより複雑な多数の安定平衡構造と遷移

状態構造からなる複雑なものであることが明らかになり，

化学反応の設計・探索・理解のためには，この複雑な化学

反応ネットワークを解析する汎用的な手法が必要と考えら

れる．

AFIR法で得られる化学反応経路は，EQを頂点，TSを

無向辺としたグラフ構造を取る化学反応ネットワークを成

し，ある化学反応経路がこのグラフ上の 1つの経路に対応

する．従って，化学反応経路の探索がこのネットワーク上

の頂点間の経路を探索する問題に帰着される．ポテンシャ

ルエネルギー曲面上の安定平衡構造の集合をEQ，遷移状態

の集合を TSとする．本稿では，頂点集合を EQ，辺集合を

TSとした重み付き無向グラフ，(EQ,TS, wEQ, wTS)を化学

反応ネットワークとする．wEQ : EQ → R，wTS : TS → R
はそれぞれ頂点重み関数，辺重み関数で，対応する状態の

ポテンシャルエネルギー値を与える写像とする．例として，

図 1に 4原子系 HCHOの化学反応ネットワークを示す．

2.2 反応経路探索で考慮すべき項目

本研究では，望ましい化学反応経路の基準が一般に複数

かつ非定量的であることから，そのような複雑な基準を無

理やり尺度化し単一の最適な反応経路を求めるのではな

く，有望な化学反応経路が満たす基本的な要件に基づくラ

ンク付けにより，最適な反応経路の候補の列挙を行う．

この節では，佐藤ら [8]により述べられている，反応経

路探索で考慮すべき項目について簡単に取り上げる．3.1

節では，こうした項目に基づき，提案する反応経路に対す

るランク付けの基準を述べる．
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図 1 HCHO の化学反応ネットワーク

分子構造 分子を構成する原子がどのような配置にあるか，

どのように結びついているかを表したもの．平面構造

から立体構造などが考えられ，着目する物質を考える

上で重要な基準となる．

EQのポテンシャルエネルギー ある安定平衡構造に対応

するエネルギーの値．EQの安定性や反応性に対する

基準となる．

TSのポテンシャルエネルギー ある遷移状態構造に対応

するエネルギーの値．EQのポテンシャルエネルギー

値との差である 活性化エネルギーが反応障壁となり，

対応する反応の起こりやすさの基準となる．

反応回数 ある反応経路内に含まれるTS（辺）の個数で表

され，対応する反応経路の効率に対する基準となる．

2.3 K 最短路問題

この節で述べる K 最短路問題（K Shortest Paths

Problem）とは，重み付きグラフ G = (V,E,w) の頂点

s, t ∈ V について，sから tへの経路集合 Ps,t ∈ 22
E

に対

し，重みが小さい順にK 個の s-t経路を列挙するという問

題である．

2.3.1 既存手法とK 最短単純路問題

この問題は，幅優先探索（Breadth-First Search, BFS）

に基づく素朴な方法で解けることが古くから知られてい

るが，これを改良した現時点で知られている最良の手法に

Eppsteinのアルゴリズム [9]がある．しかし，最短路に対

し特に制約がないため，この手法において列挙されるK 個

の経路の中には，閉路を含む非単純路が含まれる可能性が

ある．そのため，経路候補を閉路を持たない単純路 (simple

path)のみに制約したK 最短単純路問題も考えられる．化

学反応経路としては，閉路のある経路は意味がないため，

単純路制約を考慮する必要がある．

K 最短単純路問題について，古くから知られている現時

点で最良のアルゴリズムの一つに Yenのアルゴリズム [10]

がある．このアルゴリズムの特徴として，Dijkstra法など

の標準的な最短路アルゴリズムを繰り返し用いることで，

所望の K 個の単純路を列挙するという点がある．最短路

アルゴリズムを用いる部分以外は，グラフ上の頂点，辺を

削除するなどの，簡単な操作で Yenのアルゴリズムが構成

されている．

2.3.2 単一始点 (単一終点)のK 最短路問題

通常は最短路問題では始点 sから終点 tへの s-t経路を

考えるが，例えば始点 sから伸びる任意の経路，あるいは，

終点 tを終端とする任意の経路について，その経路の重み

順に列挙を行う単一始点 (単一終点)のK 最短路問題を考

えることができる．つまり，

Ps =
∪
v ̸=s

Ps,v, もしくは Pt =
∪
v ̸=t

Pv,t

なる経路集合に対して重みが小さい K 個を列挙するとい

う問題を考える．

Ps, Pt における探索や列挙に対する一般的な方法の一つ

として，仮想頂点を導入して s-t経路列挙へ帰着する方法

がある．図 2に例として，Psに対する問題における，仮想

頂点の導入を示す．左右のグラフにおいて，経路 {e1, e3}
と経路 {e1, e3, e′3}，経路 {e2}と経路 {e2, e′2}がそれぞれ
対応している．この例からもわかるように，仮想頂点への

辺重みを適切に定義することで，1対 1対応ができるため，

2頂点間の s-t経路列挙問題に帰着することができる．

図 2 1 対 1 対応の例

また，前述の Eppsteinの論文 [9]でも下記のように触れ

られている通り，この問題は素朴な幅優先探索により直接

的に解けることもよく知られている.

Finding the k shortest paths between two terminals

s and t has been a difficult enough problem to war-

rant much research. In contrast, the similar problem

of finding paths with only one terminal s, ending any-

where in the graph, is much easier: one can simply use

breadth first search.

3. 提案手法

ここではまず，先述した反応経路探索で考慮すべき項目

に基づいて，本稿における反応経路のランク付けを説明

する．次に，活性化エネルギー値に基づく化学反応ネット

ワークの変換方法と，変換を行ったグラフ上に対するコス

ト関数について述べる．最後に，本研究での最適反応経路

候補列挙の問題が，変換を行ったグラフ上において，コス

ト関数をもとにした K 最短路問題と同様の問題になるこ

とを示す．
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3.1 反応経路候補のランク付け

2.2節にて述べた佐藤らによる項目に基づいて，本稿に

おける本稿における反応経路のランク付けを考える．

反応に対してまず挙げられる基準として，反応の起こり

やすさがある．そのため第一基準として，起こりやすさを

定量的に表した活性化エネルギーの値を用いる．EQは極

小点であり各 EQ周辺の TSのエネルギー値は必ず EQの

エネルギー値より大きいことより，この値は正の実数値を

とり，化学反応において，ある経路に対しこの最大値がよ

り小さいものが起こりやすいとされている．そのため，起

こりやすい反応経路である活性化エネルギーの最大値が，

より小さい経路を高くランク付けする．

続いて，活性化エネルギーの最大値が同じ経路に対する

ランク付けを考える．ここで反応の効率に関わる反応回数

(素反応のステップ数)が，より少ない反応が良いと考え，

第二基準として反応回数を用い，同じ活性化エネルギーの

最大値を持つ反応経路に対し，反応回数がより少ないもの

を高くランク付けする．

3.2 活性化エネルギーグラフへの変換

ランク付けの第一基準として活性化エネルギー値を用い

るが，化学反応ネットワークのある辺 e ∈ TSに対する重

み wTS(e)は，遷移状態（TS）に対するポテンシャルエネ

ルギー値であるため，直接，辺の重みを考慮しランク付け

を行うことは出来ない．ここで，直接辺の重みを利用でき

るようにするために，辺の重みが活性化エネルギー値であ

る活性化エネルギーグラフというものを考える．

頂点対 u, v ∈ EQと，その間の辺 e = {u, v} ∈ TSに対

し，活性化エネルギー値の重みがついた uから vへの有向

辺，vから uへの有向辺を考え，eをこの 2つで置き換える．

こうして得られた辺集合を EAE，頂点集合を VAE = EQ

とした重み付き有向グラフ，GAE = (VAE, EAE, wAE)を活

性化エネルギーグラフと呼ぶ．wAE : EAE → R≥0 は辺重

み関数で，対応する辺の活性化エネルギー値を与える写像

とする．図 3にこの変換の例を示す．左の化学反応ネット

ワークを変換したものが，右の活性化エネルギーグラフで

ある．Algorithm 1に，この変換を行う擬似コードを示す．

図 3 化学反応ネットワークの変換例

Algorithm 1 ConvertCRNetwork(EQ,TS, wEQ, wTS)

1: VAE ← EQ

2: EAE ← ∅
3: for all e = {u, v} ∈ TS do

4: wAE((u, v))← wTS(e)− wEQ(u)

5: wAE((v, u))← wTS(e)− wEQ(v)

6: EAE ← EAE ∪ {(u, v), (v, u)}
7: end for

8: return GAE = (VAE, EAE, wAE)

3.3 コスト関数の導入

2.2節の基準による経路の順位付けのために，活性化エネ

ルギーグラフ上の経路に対するコスト関数 wを導入する．

活性化エネルギーグラフを GAE = (VAE, EAE, wAE)と

し，EAE = {e1, e2, ..., e|EAE|}は重みの昇順にソートされ
ているとする．このとき，GAE 上の経路 P ∈ 2EAE を考え

る．P に含まれる辺の中で最大の重みを持つ辺の添字の値

imax，P における辺の数を nP とする．このとき，コスト

関数 w : 2EAE → Nを式 (1)で定める．

w(P ) = imax · |EAE|+ nP (1)

このコスト関数は，imaxの値に対する変化量を大きくす

ることで，w(P )の小さい経路をより高いランクとするこ

とが出来るため，w(P )を本稿で用いる基準を反映した経

路に対する評価値とすることが可能である．つまり，この

値が小さい経路が，より最適な反応経路と考えられる．

3.4 K 最短路問題への帰着

活性化エネルギーグラフへの変換とコスト関数の導入に

より，最適反応経路候補の列挙を，活性化エネルギーグラ

フ GAE = (VAE, EAE, wAE)における経路 P ∈ 2EAE に対

し，式 (1)の w(P )が小さい順に列挙するという問題へ帰

着することができる．

w(P ) の部分は，通常の最短路問題では，辺重み総和∑
e∈P wAE(e)であるが，式 (1)の w(P )を経路長として考

えても同様に求められる，w(P )というコスト関数を経路

長としたときの，GAE上の最短路問題を，Dijkstra法など

の既存の標準的な最短路アルゴリズム等を用い計算するこ

とが可能である．したがって，2.3節で述べた，K 最短路

問題へと帰着される．

そのため，標準的な最短路アルゴリズムを用い構成され

る Yenのアルゴリズムを，提案するコスト関数の値を基準

としたK 最短単純路問題に用いることができる．

また wの定義である式 (1)より，ある経路の端点に対し

隣接する辺を加えた経路のコストは，元の経路のコストよ

りも必ず大きくなるため，単一始点もしくは単一終点に対

する K 最短路問題も，コスト関数の値をもとにした優先

度付きキューを用いた素朴な幅優先探索により同様に列挙

できる．

いずれの場合にも，本稿で考える経路は閉路のない単純
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路とする．閉路がある経路は，化学反応経路の途中で生成

された物質が，いくつかの反応を経た後に再度出現すると

いうことを意味するため，反応経路探索の観点からは意味

を持たないためである．

3.5 典型的な反応経路探索シナリオに対する提案手法

この節では，実際の化学反応経路探索において考えられ

る合成経路設計・逆合成解析・反応予測の 3つのシナリオ

に対し，望ましい反応経路の要件をもとに具体的な問題設

定を与える．その上での最適反応経路候補の列挙方法を，

先述した提案手法と 2.3節で述べたK 最短路問題に対する

既存手法を用い具体的に述べる．

3.5.1 合成経路設計

合成経路設計において対象とする反応経路は，ある反応

物からある生成物への反応経路である．つまり，この設定

における最適反応経路列挙は以下の問題に帰着できる．

入力 (EQ,TS, wEQ, wTS), s, t ∈ EQ,K ∈ N
出力 ある始点 sから終点 tへの全ての単純路の中から最

適反応経路の候補K 個．

この問題は，先述した Yenのアルゴリズムを用いること

で簡単に列挙ができる．まず，化学反応ネットワークを活

性化エネルギーグラフへ変換する．続いて，得られた活性

化エネルギーグラフに対し，ある候補集合サイズ K を定

め Yenのアルゴリズムを用いることで，最適反応経路候補

を列挙できる．

3.5.2 反応予測

反応予測において対象とする反応経路は，ある反応物か

ら起こりうる反応経路である．つまり，この設定における

最適反応経路列挙は以下の問題に帰着できる．

入力 (EQ,TS, wEQ, wTS), s ∈ EQ,K ∈ N
出力 始点 sから sを除く任意の頂点への全ての単純路の

中から最適反応経路の候補K 個．

手法 1 (Yen)

2.3節で示したように，仮想頂点を導入することにより，

この問題に対し，sから仮想頂点への Yenのアルゴリズム

を用いる列挙が可能である．ここで，列挙を行った各反応

経路に対し，最後の辺（仮想頂点と共に導入された辺）を

削除する必要がある．

この仮想頂点の導入に関し，対応する経路のコストを考

える．例として，図 2における，経路 {e1, e3}と対応する
経路 {e1, e3, e′3}のコストを考える．含まれる辺の重みの
最大値と辺の個数について考えると，wAE(e

′
3) = 0より，

max(e1, e2, e
′
3) = max(e1, e2) (2)

|{e1, e2, e′3}| = |{e1, e2}|+ 1 (3)

となることがわかる．この例からわかるように，sから t′

への単純路のコストは，対応する経路のコストよりも 1大

きいものとなるため，仮想頂点による対応はコストの大小

を保存することがわかる．

手法 2 (BFS)

この設定では単一始点のK 最短単純路問題となるため，

素朴な幅優先探索に基づく直接的な列挙も可能である．た

だし，経路が単純かどうかを判定しながら経路集合を管理

する必要がある．

優先度付きキューにより経路を管理し，用いる優先度付

きキューの優先度を，コスト関数によるランク付けと同様

に定め，この優先度付きキューから取り出された順にK 個

の経路を考え，幅優先的に探索していくことで，所望の最

適反応経路の列挙を行うことが出来る．見つかった経路を

キューに入れる際に，その経路が単純かどうかを判定する

ことで，単純路の条件を加味することができる．経路が単

純かどうかの判定については，キューにおいて経路とその

経路に含まれる頂点集合を同時に管理しておき，新たに加

えられる頂点がすでに頂点集合の中に存在するかどうかで

効率的に行うことができる．

3.5.3 逆合成解析

逆合成解析において対象とする反応経路は，ある生成物

を生成するための反応経路である．つまり，この設定にお

ける最適反応経路列挙は以下の問題に帰着できる．

入力 (EQ,TS, wEQ, wTS), t ∈ EQ,K ∈ N
出力 tを除く任意の頂点から終点 tへの全ての単純路の

中から最適反応経路の候補K 個．

手法 1 (Yen)

前述する問題と逆のような問題を考えることとなり，単

一終点のK 最短単純路問題となるため，先程と同様に仮想

頂点 s′ を導入することにより，s′-tの単純路を考えること

で，Yenのアルゴリズムを用いた列挙が可能である．ここ

で，この列挙において最初の候補経路として得られる，仮

想始点から仮想辺を用いた辺を無視し列挙する必要がある．

手法 2 (BFS)

また，先程と同様に優先度付きキューと幅優先探索を用

いた直接的な列挙も可能である．しかし，単純に実行する

だけでは先程と同様の列挙となり，得られる最適反応経路

の候補は不適切なものとなる．ここで，活性化エネルギー

グラフの辺の向きを反転させることにより，この手法を用

いた列挙が可能になる．

4. 実際の化学反応系への応用

今回の各問題設定に対し，それぞれの手法を実装し，実

際の化学反応ネットワークへ適用させた際の性能につい

て述べる．実験環境は，OSが 64-bit Ubuntu 16.04 LTS，

CPUが Intel Core i7-3930K 3.20GHz，RAMが 64GBで

ある．また，実際に用いる化学反応ネットワークのデータ

として，表 1に示す 2つを用いた．これらデータに対する，

我々の既存手法である決定グラフに基づく全列挙手法 [7]

の実行時間も同表に記載している．C4H6 のデータは，既
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存手法 [7]で列挙に失敗したデータを用いた．

表 1 用いる化学反応ネットワーク
化学反応ネットワーク EQ(頂点) 数 TS(辺) 数 既存手法 [7]

HCHO 13 24 20[ms]

C4H6 65 225 メモリ不足で実行できず

表 2, 3, 4に，ランダムに選んだ EQに対し実際に最適反

応経路の列挙を行った結果を示す．それぞれ，候補集合サ

イズをK = 100とし，100回動作させた際の平均値，最大

値，最小値を記載している．表 3, 4における，Yen, BFS

はそれぞれ，Yenのアルゴリズムに基づく手法，幅優先探

索に基づく手法に対応する．

どの場合でも数 10ミリ秒から数 100ミリ秒単位で動作

し，高速であることがわかるため，提案手法が有効である

ことが確認できる．また，既存手法 [7]では列挙に失敗し

た，C4H6 のネットワークに対しての列挙に成功し，同様

に高速に動作していることがわかる．Yenのアルゴリズム

に基づく手法，幅優先探索に基づく手法を表 3,4から比較

すると，後者の手法の方がより高速で動作し，グラフサイ

ズの増加に関わらず一定の時間で動作していることがわ

かる．

表 2 合成経路設計シナリオに対する結果 (K = 100)

化学反応ネットワーク 平均 [ms] 最大 [ms] 最小 [ms]

HCHO 10.59 35.15 0.07

C4H6 167.80 312.54 74.84

表 3 反応予測シナリオに対する結果 (K = 100)

手法 化学反応ネットワーク 平均 [ms] 最大 [ms] 最小 [ms]

Yen
HCHO 10.48 43.56 2.68

C4H6 126.81 248.42 46.50

BFS
HCHO 0.44 1.22 0.20

C4H6 0.51 1.25 0.27

表 4 逆合成解析シナリオに対する結果 (K = 100)

手法 化学反応ネットワーク 平均 [ms] 最大 [ms] 最小 [ms]

Yen
HCHO 9.13 35.04 3.15

C4H6 147.25 261.21 74.53

BFS
HCHO 0.33 1.79 0.14

C4H6 0.47 1.22 0.18

5. おわりに

複雑な化学反応ネットワークに対する最適な反応経路の

探索において，本稿では，反応経路に対しランク付けを行

い，上位一部を最適反応経路候補とする絞り込みを行い，

その上で，重み付き有向グラフへ変換し，コスト関数を導

入しすることで，K 最短路問題へ帰着させる手法を提案

した．

続いて，実際の反応経路探索に関する問題をもとに，実

際に最適反応経路候補を列挙する手法を，既存の K 最短

路問題に対するアルゴリズムをベースに紹介した．

最後に計算機実験により，既存の化学反応ネットワーク

に対し，今回の手法を用いることで，数 10ミリ秒から数

100ミリ秒と既存の手法と比較し，高速に最適反応経路の

候補を列挙できることを示した．また，既存の手法では列

挙に失敗したネットワークに対して列挙に成功した．

今後は，最適な反応経路の候補を絞り込むためのよりよ

い基準の選定と，それに対応する候補列挙の手法を検討し

たい．また，K 最短路の列挙では，上位経路が一つだけが

異なる非常に似た経路となることが多い．従って，何らか

の化学的な基準により，似ている反応経路をクラスタリン

グすることで，異なる経路を絞り込みつつ，より幅広い種

類の最適な反応経路の候補を列挙するという手法について

も検討したい．
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