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口
データ駆動型の化学

何ができて，何ができない？

れば0.5mmol l'，!）虻の合成をけなげに実 とはないなぜなら．数種のガラス器具し こと……．こ れ以外にMlの本当の進殷

行してくれる．しかし． 反応カー トリッ か用いない研究室で．人の手を経れば． は望めないのである

ジは数万円するラポスケールから生産 新規分子ができるのが布機合成である．

までの一虹性を考えれば．マイクロフ

ロー合成を利用するのがよく． MITの研

究者が主体となっているモジュール型フ

ロー装骰は．ロポットアームがモ ジュー

ルを交換してくれる自動化の最終ステー

ジを感じさせる (ASKCOS)．ただし．フ

ローケミストリ ーに限定される．汎mで

はなく ．ある種の限定を設けた装i代が可

能であるということは'Alシステムの命

題である 「フレーム li!l題」を初彿させ

る． どんな有機合成にも対応でき る自動

装附は，不可能なのだろうか．そんなこ

その人の手は．熟紬の技をもっているわ

けではなく ．有機合成を始めて数力）1の

学生の手であるかも しれないからだ．

ただし水を差すよう だが自動合成に

は大きな問題がある．そのとき使う）J孔科

の分子は．誰かが合成 している．ち ょう

どパン焼き器のよ うに．小及と塩と水と

イース トを入れれば パ ンができると

いうわけではない．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．M［研究者にイi機合成の力を与えきる

参考文献

文中の装骰などは． YouTubeの動画と

して見ることができる．

YouTubeの検索ワ ード：l)リリ ーライ

フサイエンススタジオラポ，2)CHEM-

SPEEDウエピナー 「CombiningAI and 

Automation Towards The Prediction of 

Crystal Structure Landscape」.3)

Explore Synthia"'Retrosynthesis Soft-

ware. 4) SYNPLE-Comparison of manu-

al and SYNPLE automated synthesis. 5) 

chemputer. 6)次のURL参照 https://

askcos.mit.edu 

Alロボット
何ができて，何ができない？

キ多太郎

「新物質探索」は人類のフ ロンテ ィア

である．

われわれの目の前には巨大な探索空間

が存在する．ある文献によると． 1060以

1この物質がイ-l在しうるという ．ii[;安定構

造や階／竹構造を考えると，実際には無限

大といってよいだろうそしてわれわれ

人類がこれまで合成してきた物質は．そ

の探索空間のほんの一部である．いまだ

広大な探索空間が残されており．私はワ

クワクしながら未知物質の探索を進めて

いる （屈14・ I). 

この巨大な物例探索空Ililから．科学者

の好奇心をかき立てる物質や．社会の諜

題を解決しうる布川な物質を 「いかに平

く」発見するのかそれも．「予想外」

の物質を見つけたい．化学の醍醐味は．
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「予想外の発見」にあるのだから．

そのためには．これまでの延長線上で

はない方法が必要となる．つまり ．新し

い 「研究の進め方」である．ここでいう

「研究の進め方」とは．実験条件蚊適化

を高述に行うことにとどまらず，「新た

な発想を得る」という ことである．これ

は． 「質の転換」であり ．研究者の 「頭

の使い方」「化学センス」「働き方」の1（i

新にもかかわる．その変_，Yiを担うのが

ロボ ットと機械学や／（以降， Alロポッ

ト）を活川した新しい化学研究の進め方

である（l啓14・ 2.文献1-4).

この新しい進め方を椎進すればするほ

ど． 「人間の研究者は何に注力すべきか」

について深く考えさせられる最新研

究として．ロポットが実験奎を動き lil

り．有機物を主体とした光触媒に関する

自律的な実験を811llllで688回も行うと

いう 報告がある （文献5)．また．化学

反応経路を予測し．それに応じて実験系

を自動的に糾替えて自動合成する報告も

ある （文献6~8)．そのような進殷があ

るなか箪者らは自律的に薄朕作製条件

を蚊適化するデモンストレーションを

行った （文献9.10)．ここ で自律とは．

次の実験条件を人間が決めるのではな

＜． コン ビュータが状況を判断して実験

条件を決定することをさすこのよう

に 実験室の自動化． I全ltit化が急述に進

みつつある （文献11).

しかし． A1ロボ ットがどんな実験で

もしてくれると考えるのは誤りである．

それらが 「できることとできないこと 」
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をしっかりと認識し，われわれは， 人間

にしかできないことに注力する，つま

り，われわれ研究者は創造性がより高い

仕事に取組むということである（図4.

I). A|ロポットの可能性と限界を見極

めることは． どの研究課題にAIロポッ

トを投入するのか，という判断力につな

がる． AIロボットは適切な研究課題に

適用しなければ無力である．したがっ

て．人問の課題設定能力がきわめて重要

である．

以下に．AIロポッ トは何ができて．

何ができないのかを記す．

Aloボット は何ができるのか？

1. 科学的原理の発見 実験データと

物性の相IJ!J関係について明らかにす

る．課題によっては因呆関係も lリlら

かにできる．また，実験装骰やデー

タの共4Tが進み，知識が集梢するス

ピードが附す．それをもとに，皆で

議論することが可能となる．

I人問の役割 1 他学liり分野と述挑し

て1本系化し 学理構築を行うところ

にこそ．人liりの力批が1/llわれる． 11)f

究者はこれまでには考えられないほ

どの大拙のデータを検討する ことが

可能となる．それらを通じ，これま

で獲得できなかった新たな科学的

知見や俯鰍(9り視野が得られる．

2. 新物質の発見 AIロボットiり入に

より ，実験回数がH,Iえ，探索範岡が

飛躍的に広がる．そのため，データ

数が増大する．そのデータを）い盤と

した機械学習と計鈴シミュレーショ

ンから，布望な物質群を探り出し

（マテリアルズインフォマティクス），

それをロボットが自動(lりに合成して

特性を評価する．

I人間の役割 1 新しい実験技術や合

成技術の開拓．あるいは実験装itt

を構染し． システムとして稼働させ

るのは人l:llの役割である．実験全体

のデザインに こそ．人間の力iiしが

間われる．また，多数の階州をもっ

デバイス開発に貞献するのも人liilで

ある．
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図4・ 1 われわれの1°1の前には．巨大な物質探索空間が広がっている皆さんが
¥1'険心をもち．この人類のフロンティアを楽しみながら1}tl拓することを刷う．

3. 匠の技（暗黙知）のデジタル化・

見える化 A1ロポ ットに実験を任

せることは， IIi'i黙知であった匠の

技をコンピュータで扱えるようにす

ることである．そのためデジタル化

が進み．技術の維承や定屈的な検証

が可能となる．その際実験プロセ

スの透明化にもつながり，見える化

が進む．

I人問の役割I 人間の研究者は． さ

らに閥度な1陪黙知を生み出すことが

最韮視される．そして．それをシス

テムにJ見込むというサイクルが韮要

となるまた，デジタル化により技

術がコピーされやすくなるため．セ

キュリティー符理が重要である．

4. セレンデイビティー 一度合成し

た物質について．さまざまな物性評

価を自動的に進めることが可能とな

る これによ り．慈外性のある物質

に逍遇するチャンスが増す．

1人問の役割i「社会の課題にこの

物質の特性が活川できるのではない

か」という発想と．それを判断する

ための幅｝公い知識と教狡が要求され

る．異なる研究分野についても大批

にデータが1_11てくる ので， 一つの研

究分野にとどまっていてはならない．

広い視野（俯鰍的視野）がますます

重要になる．

5. 研究者の働き方の変革 これまで

は実験室に研究者が行かねば，合成

実験ができなかった．今後，場所に

とらわれずに 「ものづくり 」ができ

るようになる．また理論家がコン

ビュータに指示を出すだけで新物質

を合成する時代となる予測後の実

証に要する時間が短縮する ため，早

期の実用化が期待できる．

I人間の役割 1 何を合成するか， ど

のように社会につなげるのか．発想

を敗かにすることが必要とされる．

また自動・自律実験で得た時間に，

最先端計測施設で物性を明らかにす

るなど，創造的な」［又組みが可能となる．

Aloボットは何ができないのか

これは． 「人間の研究者が注力すべき

こと 」 とほぽ同義である． Alロポット

が活躍する研究室になっても．人間がい

つも主役である．

1. 新しい研究アイデイアやピジネスの

発想ができない．研究の大きな方向

性の設定や戦略立案ができない．
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工
デー タ駆動型の化学

何ができて，何ができない ？

図4・2 化学研究の進め方に大変革が起きている新たな研究法は． i|iに効率化を

目指すだけではないそれは膨大な紙のデータをもとに俯轍的な視野を獲得

し．新たな学理の構築や新物質の発見を可能とする新たな発想を得ること

こそが兵の狙いである

に理解し．それらを活用すること．これ

が今．われわれに求められている．

I人問の役割 1 社会では何が課題に

なっていてどう解決するのかどの

ようなピジネスを立ち上げて社会に

貢献するのかを考えるのは人間であ

る．つまり，課題の発見と解決につ

いて，価値判断や謡思決定を行うの

は人間である．そのために． リベラ

ルアーツ．教投が煎要になる．また．

人間の好奇心にしたがって探究する

のも人liりならではである．

2. 人的ネッ トワークの構築ができない．

I人問の役割 1 別の研究者と，強み

と強みを合わせて新しい共同研究梢

想を描く ．多くの人的交流を行い．

議論を通じて研究構想を修il:• 発展

させる．学会巡営や大学巡営など(!if

究コミュニティ ーの宥成も人llりが注

力すべき ことである．

3. 研究発表の七体になれない．論文の

ファース トオーサーになれない．

I人問の役割I Alロポッ トはデータ

を提1)じすることができるが研究の

謡義を話るイン トロ部分を考案する

ことはできない．研究の慈義を甜る

には価値判断が必要であり．それは

人間にしかできないつまり．人間
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がストーリーをつくる．質の高い論

文作成や学会発表により多くの方

に彩評を与える仕•’li は人 ltl にしかで

きない．研究賓金の獲得も人間の仕

事である．

4.人の心を動かすコミュニケーション

ができない．

l人問の役割 I 杓者に科学のおもし

ろさを伝え．感動を与える研究ス

トー リーの構築．熱慈と人材を惹き

つける魅力をもち．若手研究者の

チャレンジ心や研究者魂に火をつ

ける．

ロポットや機械学習が活躍する時代に

なっても．人間が常に主役である．ロ

ポットや機械学習の限界と可能性を正確
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