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化合物反応性（活性化エネルギー）の予測
これまで機械学習のモデルとして、化学構造と各種物性との関係について紹介してきま

したが、情報が揃えば化学反応に関するモデルも作成することができます。今回は芳香族
求核置換反応をターゲットに、反応基質、試薬、溶媒等と活性化エネルギーの関係につい
ての予測モデル作成事例について紹介します。

化学反応では基質、反応試薬、溶媒など様々な要因が複合的に寄与します。機械学習を
活用することで、これら要因をうまく関連付けた反応性（活性化エネルギー）予測モデル
を作成することができます。
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アルゴリズム：勾配ブースティング法
（Xgboost）

Shap値のプロット図
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作成モデルの相関図

決定係数 R2：0.913モデルの評価値
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