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化学反応

◆ その世界経済に対する貢献は、年間約60兆円にも上る

◆ 新たな化学反応の開発は人類社会にとって著しく重要であるにもかかわらず、

その開発には非常に長い時間がかかる

◆ 化学反応を効率よく開発する手法の確立が急務である

安価な原料 有用な材料や薬剤

化学反応の重要性2



実験科学

計算科学

情報科学

✓ 量子化学計算に
よる反応設計

✓ 設計効率の大幅な向上 
✓ “人工知能 "の提供

✓ 予測の実証
✓ “直感 ”のフィー
ドバック

✓ 第一原理的な
予測の提供

我々が目指す、計算科学、情報科学、実験
科学を融合した化学反応開発

■ 化学反応設計手法の革新 ■ 

コンピュータを用いた化学反応設計の高速化

■ 分子活性化技術の革新 ■ 
上記の手法を応用し、廃棄物などの安定な化合

物を有用な材料に変える、新たな分子活性化反

応を開発する

ICReDDは以下を成し得る化学反応設計法の構築を目指します！

◆ 複雑な化学反応の開発期間を大幅に短縮させる（例えば、100年かかる開発を数年に）

◆ 従来のやり方では100年かけても見つからない、人知の及ばない化学反応の発見を導く

化学反応創成研究拠点（WPI-ICReDD）3

ICReDDが掲げるスローガン「化学反応の設計と発見を革新する」
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GAO

拠点メンバー4



► 4階建て、床面積5,500m2

► 融合を促進するフュージョンリサーチオフィス（Super Mix Lab）

► 産学連携ラボエリア

► オープンスペースとラウンジエリア

► エネルギー消費量に関するZEB Ready規格を満たす設計

WPI-ICReDD新棟（2023年3月完成）5



II. ゼロからの新化学反応発見

IV. メカノケミカル合成の探求

V. 高分子の物性・生成過程・劣化過程の解明と制御

I. 計算科学・情報科学ツールの開発

III. スクリーニングによる触媒の設計と発見

VI. 新素材や新計測技術を活用したがん診断

複雑さの階層

巨大分子系
共有結合のみではなく、非共有
結合が反応性を支配する反応

小分子系

共有結合組換えが支配的な反応

複雑・夾雑系
共有結合、非共有結合、超分子
間相互作用などの多様な相互作
用が介在する反応

Flagship projects for FY2023

WPI-ICReDDの研究戦略6



実験をベースとする応用研究

化学反応設計法の革新
II. 計算によるゼロからの反応設計
III. 情報・ロボットによる触媒設計

メカノケミストリーの革新：
IV. メカノケミカル合成の深化

V. 機能性ゲル材料の創出

ガン診断技術の革新：
VI. ガン細胞をガン幹細胞へと導く

HARP現象の理解と活用

AFIR

設計法を提供 フィードバック

人工力誘起反応（AFIR）法
アイデア：反応物同士を押し付ける（引っ張る）

Maeda, S.; Morokuma, K. J. Chem. Phys. 2010, 132, 241102.

3

分子間の反応の場合原子間の反応の場合
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E(Q):ポテンシャルエネルギー, 

α: 力パラメータ, Ri: 共有結合半径,

rij: i-j間距離, p: 定数（6に固定）

分子間反応のAFIR関数：近似反応経路を辿れるよう設計 Database

Bottom-up Projects

革新的計測・診断法の開発 新分子合成法の設計と発見 新材料の設計と発見

化学反応を合理的に設計するための計算科学・情報科学ツールの開発

Project I

WPI-ICReDDの研究戦略7

Project II+III Project IV+V Project VI



年次評価により有望課題を促進

ボトムアッププロジェクトへのスタートアップ資金提供によって
若手研究者からのアイデア創出をサポートし、研究を持続的に発展させる

Flagship Projects

Project I Project III Project V

Bottom-up Research

Project A Project B Project C

Next Flagship Projects

Project I Project III Project A

Next Bottom-up Research

Project B Project C Project V

WPI-ICReDDの研究戦略8
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%International 

Collaboration

Total

40% 17% 19% 16% 18% 0%

31%40% 38% 23% 36% 28% 26%

論文出版状況：数とインパクト9



量子化学計算により化学反応を可視化し、理解できる

計算によって何ができるのか？10

※動画



ゼロから化学反応を予測する汎用的な計算法の開発に、世界に先駆けて成功

化学反応を予測する計算法（独自技術）11

※動画



◆量子化学的逆合成解析に基づく反応設計と展開

HAYASHI TAKANOMAEDA MITA KATSUYAMAHARABUCHI

薬剤候補の分子骨格の合成 様々な分子へと展開可能

1) ２か月で実現 2) １年間で実現

予測計算に基づき、短期間での新規反応開発を実現

予測に基づく反応開発（Project II）12



計算 AFIR データベース (SCAN) → Reactivity prediction AI

反応物 生成物

E

R
P反応経路予測

反応機構を予測するAI

1

SCAN
AI

可視化・解析

プラットフォーム

実験データに基づく反応予測システムの課題を抜本的に改善し得る

MAEDA HARABUCHI

化学反応予測AIへ（Project I）13



Co-PI

STAUB

GANTZER VARNEKMAEDAHARABUCHI Co-PI

TSUJI

LISTJunior-PI

GAO

融合研究により、巨大な分子触媒を含む化学反応に対する応用が実現

機械学習により適用限界を突破14
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Tsuji, N.; Sidorov, P.; Zhu, C.; Nagata, Y.; Gimadiev, T.; Varnek, A.; List, B. Angew. Chem. Int. Ed. 2023, 62, e202218659.

Conventional 

Fingerprints

Fragment 

Descriptors

◆情報科学とロボット合成を活用し、新規触媒の情報科学的な設計に成功

Selection of the best catalyst

VARNEK SIDOROV

MAEDA

NAGATALIST TSUJI

有機分子触媒の設計（Project III）15



◆ Mechanoredox reactions using piezoelectricity

Science (2019), Angew. Chem. Int. Ed. (2020) 

ITO KUBOTA

Nature Commun. (2019), Chem. Sci. (2019), Chem. Eur. (2019)

J. Am. Chem. Soc. (2020), ACS Sustainable Chem. Eng. (2020)

J. Am. Chem. Soc. (2021), ACS Catal. (2021), ChemSusChem (2022)

Chem. Sci. (2022), Synlett (2022) 

◆ Solid-state cross-coupling chemistry

YAMAMOTORUBINSTEIN

JIANGMAEDA

◆ Organometallic mechanochemistry

Chem. Sci. (2019), Chem. Commun. (2020), Nature Commun. (2021)

◆ Mechanochemical synthesis of paste-like Grignard reagents

Nat. Commun. 2021, 12, 6691.

the most accessed article 

in Nat. Commun.

No.1

メカノケミカル合成の探求（Project IV）16

✓ 新しいタイプの化
学反応

✓ 環境負荷が少ない



Matsuda, T.; Kawakami, R.; Namba, R.;

Nakajima, K.; Gong, J. P.

Science 2019, 363, 504-508.

◆筋肉のような機能の発現メカニズム Force-induced

growth of gels

Wang, Z. J.; Jiang, J.; Mu, Q.; Maeda, S.; Nakajima, T.; Gong, J. P.

J. Am. Chem. Soc. 2022, 144, 3154-3161.

Permeable to 
monomers

DN gel
引っ張り 緩和

New polymer

formation
New function

ラジカル生成

R’R

Polymerizationsacrificial bond
rupture

◆シミュレーションを活用した構成分子の設計

Force level: ~3210 piconewton Force level: ~1670 piconewton

JIANGMAEDAGONG NAKAJIMA YAMAMOTORUBINSTEINZHENG

◆筋肉様の機能を持つゲル材料

ゲル材料の理解と制御（Project V）17



Japan
Number : 2021-
151208
Date: 2021.9.16
Title: Cell culture 
device and methods

Patent: Gel kit

Pancreatic cancer

38 cases (2021.4-2022.6)

Diagnosis

cyt c region is highly 

up-regulated

Raman
microscope

Raman 
Spectrum

Hyperspectral 

Cube

GONG NAKAJIMAIMAJYOWANGTSUDATANAKA

KOMATSUZAKI CLEMENT

Tanaka, S; Gong, J. P, et al. Nat. Biomed. Eng. 2021, 5, 

914.; Patent: Japan/USA

HARP現象によるガン診断（Project VI）18

CSCs

DNゲル状でのガン
幹細胞の誘導

スフェロイド
形成

in vivo

腫瘍形成

薬剤 薬剤

治癒

ガン細胞 ガン幹細胞

HARP現象
(hydrogel activated reprograming)

on Hydrogel
Cancer

Drug screening

HARP現象に基づくガン幹細胞の迅速診断技術でガン
幹細胞を根絶し、再発しないガン治療へ



19

16 コース

◆ 各PIによるMANABIYA コース

MANABIYAコース

MANABIYA 

修了証

MANABIYA システム

◆共同研究の実施 

◆若手研究者の育成

ICReDDによる化学反応設計法、新反応、新
材料、診断・計測技術などを世界に広める！

◆企業との共同研究の実施 

アカデミック

インダストリー

大型共同研究プロジェクトへ

◆外国人研究者の招へいと共同研究の推進

◆ 2020年度 MANABIYA アカデミック

採択/応募: 7/22 (国内/国外採択：5/2; 応募：5/17)

MANABIYA インダストリー (7 件)

◆ 2021年度 MANABIYA アカデミック

採択/応募: : 7/12 (国内/国外 採択：3/4; 応募：3/9)

MANABIYA インダストリー (6 件)

◆ 2022年度 MANABIYA アカデミック

採択/応募: 13/17 (国内/国外 採択：10/3; 応募：12/5)

MANABIYA インダストリー (3 件)

◆ インダストリー

MANABIYA

▶ 新しい反応開発手法の習得

▶共同研究の実施

PIのネットワーク
により招へい

OJT型のカリキュラム 

◆ アカデミック

国際化と企業連携へ向けた取り組み①19



有機触媒 ✕ デジタルトランスフォーメーション（DX）による次世代有機触媒の開発を推進
本学の最先端の研究成果をてこに、学内外の研究者や企業との共同研究を強力に推進して本学の研究力や国際
的認知度を向上させる新たな駆動力とするための融合研究プラットフォームを構築する

【本事業におけるKPI】
・国際共著論文 10報/年
・受託・共同研究受入数 3件/年
・国際研究集会開催数 1件/年

実験科学担当

情報科学担当

触媒科学研究所

工学研究院

理学研究院

薬学研究院
理学研究院

応用研究担当

計算科学担当応用研究担当

情報科学担当

実験科学担当

有機触媒担当

▶ 国外有機触媒研究者▶ 国内有機触媒研究者

国内連携研究機関

センターフェロー

計算科学担当

List プラットフォーム長

ICReDD のPIを併任

List サステナブルDX触媒連携研究
プラットフォーム

200平米 (ICReDD新棟内)

•総長のトップダウンで先端的融合研究を実施・機動性の高い研究組織設置過程

北大グランドチャレンジ研究戦略の推進
国際化と企業連携へ向けた取り組み②20

基礎 応用 実装

計算科学G 情報科学G 実験科学G有機触媒G 応用研究G

触媒インフォマティクス
を用いた有機触媒の探索

計算科学とデジタルトラ
ンスフォ―メンション技
術を融合した触媒開発

自動合成装置、計算科学及び
機械学習を用いた新規有機触
媒設計手法の開発

次世代触媒反応を活用した創
薬およびプロセス開発研究

有機分子触媒を用いたサ
ステナブルなワンステッ
プ配列制御重合法の創成

サステナブル物質生産
に資する非金属型イオ
ン性分子触媒群の創出

学術交流 企業連携

有機触媒の実用化に向けて、学内外の研究者が北大に集い、各研究ステージで切れ目なく研究開発を加速

量子化学計算と反応メカ
ニズムに基づく触媒設計



計算科学、情報科学、実験科学の融合によって革新的な化学反応を設計し、
高機能材料の開発や循環型社会の実現に 資する新規反応設計を共同で行う。

③計算科学，情報科学の新規技術開発 

①高機能材料の開発

②循環型社会の実現に資する新規反応の設計

2023 年 4 月 1 日ー2028 年 3 月 31 日 (5年間） 

▶複雑系化学反応を対象としたコンピューティング反応経路設計技術の革新 

産業創出講座「三井化学-ICReDD 化学反応設計イノベーション部門」

✕

新棟を活用した企業連携21



アカデミアでのAIインフラ構築の課題22

化学反応を収率付きでゼロから予測する技術
→大規模な化学反応計算トレーニングセットの構築→化学反応予測ツール

AIインフラ構築にかかる莫大なリソースの問題
1. トレーニングセット構築のための莫大な計算リソース（富岳、クラウド）
2. 大勢のエンジニアリング人材（データ整備、システム構築、システム保守、サービス提供

など）ーーアカデミアでこういった人材を大勢雇用することは困難！

AlphaFold: GoogleのDeepMind社が開発した、大規模なトレーニングセット
の機械学習に基づくタンパクの折畳み構造予測ツール



アカデミアでの基礎研究振興の課題23

最近の非常に大きな改善点：若手のチャレンジを実現するJST創発の設置
→講座制等でのPIの研究への貢献から脱し、自身のチャレンジに集中できる
（私自身は、京都大学白眉プロジェクトに同様の機会をいただいた）

一方で、シニアなPIが運営する大規模プロジェクトでは長期的に研究に参加
してくれる優秀な人材が不足→日本の研究力は長期的には落ちるのでは？

シニアなPIは、学生（2年または5年）や短期雇用のポスドク（～3年）を指導
しながら、他の人材なしに、これまでのような成果創出を続けられるのか？

若手独自のチャレンジを支援する（最優先）と同時に、シニアなPIの雑務を
減らす仕組み（役割分担、長期雇用の支援スタッフなど）が必要では？

（答え：可能！ただし、膨大な雑務がなければ。。。）



► 計算科学・情報科学・実験科学を融合し、化学反応の設計と発見を革新することを目指す

► 6つのフラッグシッププロジェクト（FP）を設定

► 計算・情報技術を創出するFP-Iと、実験をベースとする応用研究のFP-II～VIとのフィード
バックループを組みことで、拠点一丸となって融合を推進

► 若手からのボトムアッププロジェクトを支援し、インパクトの創出を持続的・発展的に展開

► 現在、補助金による支援期間終了後の自走に向けた取り組み（MANABIYA、 List サステナ
ブルDX触媒連携研究プラットフォーム、産学連携講座、など）を強化中

► アカデミアにおけるAIインフラ構築に関する課題を議論

► アカデミアにおける基礎研究振興の課題（長期的な大型プロジェクトでの人材不足）

まとめ（WPI-ICReDD）24
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