
 

 AI支援による合成手法の深化 

菅 誠治（岡山大院自然） 

学術変革領域「デジタル有機合成」がめざす、有機合成のデジタル化を推進するためには、機械学
習に必要な信頼性の高いデータを迅速かつ高精度に収集する手法を深化させることが極めて重要で
ある。A02 班はデバイスの深化による有機合成の自動装置化を推進し、テクノロジーをサイエンスに
昇華する新学理の創出とその応用を中心課題に据える。具体的には、①多様な有機合成反応に適した
フロー型の自動合成装置や自動合成ロボットなどを用い、実験者の環境や技術に依存しない全実験デ
ータを迅速に収集するシステムの構築、②化学工学的な視点に立った、フロー合成プロセスの設計・
計測・制御、自動最適化のためのプロセスデータ解析・制御システムの開発とバッチ反応のフロー反
応への変換法の開発、③バッチ反応→反応コードモジュール→フロー反応→自律的な条件最適化→自
動合成プロセス（多段階分子変換）を構築し、反応コードモジュールの組み合わせを変えることによ
って同じ原料からでも多様な化合物ライブラリーを創成する自動合成法の展開、などを目標とし、新
反応開発の A01 班、機械学習支援の A03 班と連携しながら、デジタル有機合成を推進したい。 
 
 
 
 

 
講演では、A02 班の研究内容をご紹介するととも

に、これまでに A02 班で行ってきた機械学習支援に
よるフロー反応最適化の例についても数例ご紹介
したい 1)-3)。たとえば、A02 班の滝澤らと我々の研
究グループは、ガウス過程回帰により触媒量の電気
量で駆動する TMSCN のカルボニル化合物への付
加反応の反応条件最適化を試み、収率の最適化と単
位時間あたりの生産量の最大化のパラメータを迅
速に決定することができた 2)。 
デバイスの深化による有機合成の自動化と機械

学習との融合は、テクノロジーとしてのフロー化学や自動合成を高次元のサイエンスへと誘い、有機
合成に新パラダイムを提供することができると期待している。 
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