
 

 デジタル有機合成で分子を作れるか？ 
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 分子を作る仕事には，様々な内容がある。ある決まった薬の分子などは，プロセス化され，既に可
能な限り自動化されているが，一番必要とされているいのは，多様な手法に対応可能な研究室レベル
での有機合成の自動化である。分子の構造を分子記述子に双方向的に変換できる技術が確立しはじ
め，分子の構造データとその実測物性データの相関関係を求めることが可能になり，望みの物性を有
する分子構造を提案することを可能にした。これが MI である。MI では，分子構造を提案するだけな
ので，その提案分子を実際に合成することが新たに求められる。MI の進展は，有機合成化学者に新
たな合成対象物を示すことになった。しかも，MI では，可能性のある分子の種類と数が極めて多い
ので，需給バランスが崩れ，供給が追いつかない。それゆえ，この多様な分子の合成に対し，自動合
成で対応せねばならないことになる。有機分子は，構成原子の種類は，そんなに多くないのだが，配
列と数は無限にある。ペプチドの自動合成のように特定の反応の繰り返しでなく，MI では合成対象
分子が多種多様になり，扱う反応も多種多様となる。有機合成に必要な「逆合成」と「反応条件設定」
は，現在データ駆動型で可能になっている。しかし，多種多様な提案があるにも関わらず，未だ自動
合成の決定版はでていない。この一連の研究を精査すれば，有機合成とは何を行う技術かということ
が明らかになっていく。ペプチド合成のように，ルーチン化した合成は，自動化は難しくない。多種
多様な合成に対応する「汎用機器」の開発は，世界中で苦労しているところである。マイクロフロー
合成の利用では，MIT の研究者が主体となっている Make-it プログラムのモジュール型フロー装置
は，ロボットアームがモジュールを交換してくれる自動化の最終ステージに達している。ある種の限
定を設けた装置が可能であるということは，AI システムの命題である「フレーム問題」を彷彿させ
る。どんな有機合成にも対応できる自動装置は，不可能なのだろうか。そんなことない。なぜなら，
数種のガラス器具しかない研究室で，人の手を経れば，新規分子ができるのが有機合成である。その
人の手は，熟練の技を持っている必要はない。ただ，「ほ
どほどの判断」をどのように行うのか，という壁にぶつか
る。自動装置で実験しながら，最良の条件を再度見いだす
必要があり，化学工学の技術との融合が不可欠である。た
だし自動合成には根本的な大きな問題がある。その時使う
原料の分子は，誰かが合成している。どこかで人の手を経
たものを，部分的に自動化しているだけかもしれない。し
かし，必要なのは，MI 研究者に有機合成の力を与えるき
ることである。 
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