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The GRRM program, developed by Maeda et al.1), automatically obtains reaction route maps 

(RRMs) composed of full information on equilibrium points and transition states on the 

potential energy landscape (PEL). This enables us to access massive data of RRM, and create 

a new problem to compare the similarity of each RRM for statistical analysis. Recently, Mirth 

et al.2) proposed a new method for extracting the feature of PEL by persistent homology (PH), 

but it was limited to a simplified model. Then, we have developed a method applicable to RRM 

for realistic molecular systems based on Petri's work3) on PH for the weighted graph. We will 

show the application for coinage metal clusters and organic molecular systems.  
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前田ら 1)が開発した GRRM プログラムにより、特定の化学組成に対するポテンシ

ャルエネルギー地形 PEL 上の平衡点と遷移状態を網羅する反応経路地図(RRM)を自

動的に取得することが可能となった。これにより大量の RRM が得られるに至った。

それに伴い、データの統計的な解析を行うために RRM 間の類似性を評価する枠組み

が必要となった。従来は解離性グラフを用いてグラフ間の比較が行われていた。近年

Mirth ら 2)は、パーシステント・ホモロジー(PH)解析を適用し、新たな情報の抽出手法

を提案した。しかしながら対象は単純化された模型に限定されていた。 

我々は、RRM に対して PH 解析を適用する新しいスキームを構築した。その際、

Petri ら 3)が行なった、頂点と辺にエネルギーがタグ付けされたグラフに対する PH の

適用可能性に関する議論を参考にした。その結果、RRM の解析に適した具体化を実

現し、HomCloud4)を用いた解析プログラムを開発した。発表では本手法を貨幣金属ク

ラスターや有機分子反応に適用した結果について報告する。 
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