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§１．研究開発実施体制  

 

（１）「京大」グループ（京都大学） 

① 研究開発代表者：松原誠二郎 （京都大学工学研究科、教授） 

② 研究項目 

・自動合成経路解析システムの開発 

・自動反応条件設定システムの開発 

・自動合成装置の試作 

 

（２）「NIMS」グループ（国立研究開発法人物質・材料研究機構） 

① 主たる共同研究者：袖山慶太郎 （国立研究開発法人物質・材料研究機構、チームリーダー） 

② 研究項目 

・MIによるマグネシウム二次電池電解液の設計 

 

（３）「産総研」グループ（国立研究開発法人産業技術研究所） 

①主たる共同研究者：矢田 陽 （国立研究開発法人産業技術研究所、主任研究員） 

②研究項目 

・有機合成単反応の機械学習による反応適用範囲の数値化 

 

（4）「東農工大」グループ（東京農工大学・東北大学） 

① 主たる共同研究者：山下 善之 （国立大学法人東京農工大学工学研究院、教授） 

② 研究項目 

・反応条件設定システムのフロー法への自動条件設定法の開発 

 

§２．研究開発成果の概要  

2020年度１１月より着手した「簡素型 AI支援有機合成システム」は，1) 自動合成経路解析，

2) 自動反応条件設定，３）自動合成装置の三要素が連動することにより実現する。自動合

成経路解析は，導入・検討した Synthiaと Scifinder-nの２システムを比較検討した。その結

果，現時点では，前者の方が操作性と提案経路に優れており，Synthia の利用を決定した。

実際，デジタル有機合成の先進国である英国での製薬会社 GSK（グラクソスミスクライン）

においても，逆合成経路解析システムとして Synthiaを利用するとした。２）の自動反応条

件設定は，これまでも世界的に様々なシステムが提案されている。中でも MIT の Jensen, 

Coley両教授が開発した Reaction Conditions Recommender (RCR: ACS Cent. Sci. 2018, 4, 1465)

が評価が高かったが，2022年 3月に Synthiaの開発者の B. A. Grzybowskiが，このシステム

の的中率が，40%切るという論文を発表した(J. Am. Chem. Soc. 10.1021/jacs.1c12005)。本論文

は，決して RCR が不適切ということではなく，３）の自動合成装置の開発と実際の合成反
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応を行うことの重要性を示したものと言える。本研究では，RCR の利用を続ける。３）の

自動合成装置の開発においては，Cronin（グラスゴー大）が示した“Chemputor”を試作し

た。Cronin が Github において公開している制御プログラムをプログラミングの知識を持た

ない実験者が使用できるように，ビジュアルプログラミングに書き換え，実験手順の入力が

極めて容易にしている。本体は，Cronin-Chemputorの性能を十分再現できるものとなったが，

現時点では，エステル化・アセタール化・アミド化において 0.3mol の実験が可能であるこ

とを示している。また，近年スイス ETH の Bode 教授により開発された Synple は，反応ス

ケールは 0.5 mmol 程度であるものの，Chemputor に匹敵する合成能力を潜在的には持って

いる。この機器も導入し，現在性能を検討している。これらのシステムを用いて， NIMSグ

ループのマテリアルインフォマティクス(MI)手法により提案されたマグネシウム二次電池

電解液物質の提案に対し，上記のシステムで判断した合成可能な分子を挙げ，実際に合成す

るというテストケースを実施した。 23分子の提案のうち，合成可能は２分子であり，その

うち１分子を 5日で届けるということができた。 

 

【代表的な原著論文情報】 
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