情報化学用語集

· 逆合成　ぎゃくごうせい　　Retro-synthesis

化学合成において、所期の化学構造をもつ目標化合物をどのような前駆物質からどのように合成するかについて、実際の合成経路とは逆方向に考える思考過程のこと。多段階合成の場合には、この思考が目標化合物から出発物質に向かって繰り返されることで、一連の合成経路が計画される。目標化合物の構造から考えてゆくので、合成経路を論理的に計画することができる。

· QSPR　きゅーえすぴーあーる

Quantitative structure-property relationships（定量的構造物性相関）の略記号。化合物の物性の構造的な由来と規則性の解明や新規機能性物質・材料等の設計を目的とし、化合物の構造と物性との相関を解析すること。構造物性相関には実験主導型と計算機主導型の２種類の方法があるが、一般に後者を指す。理論化学計算、グラフ理論、データベース、統計学的手法、ニューラルネットワーク等が用いられる。沸点や融点といった基本的なものから分子集合体や固体の電気的・磁気的性質等の幅広い物性が対象とされる。

· ケモメトリックス　Chemometrics

統計学的手法やニューラルネットワーク、ファジー理論などのソフトコンピューティング手法を用いて化学量を統計的に解釈・モデル化する学問分野のこと。構造活性相関や構造物性相関研究においてもケモメトリックス手法が利用される。

· 分子設計　ぶんしせっけい　Molecular　Design

特定の活性や機能、物性を有する具体的な分子の構造を理論に基づく予測手法を用いて合理的に設計すること。一般にコンピュータを用いて行うものを指す。手法としてコンピュータグラフィックス、分子力場計算、分子軌道計算、分子動力学計算、データベース、ニューラルネットワーク、統計学的手法等が用いられる。逆問題の一種である。解法は定式化されておらず、経験的な知識と勘によるところが大きい。


