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化学構造リプログラミングによる統合的物質合成科学の創成

●研究の全体像
未来社会における物質・材料は望む機能の⾼度化はもとより、低環境負荷やリサイクル性など多様な要求
を同時に満たす必要がある。これらの要求に対応するために、今後求められる物質の構造は複雑化の⼀途を
たどるのは必然といえる。計算化学・情報科学の進展にともない複雑物質の精緻な設計が可能となりつつある
が、設計された複雑物質を迅速に合成するための⼿法は必ずしも存在せず、今後の新物質・新材料創成の
ボトルネックとなっている。
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本研究領域では、複雑物質
合成のための新アプローチとし
て化学構造リプログラミング
(Structural
Re-Programming,
SReP) の確⽴を⽬指す。ここ
で、SRePを「⾻格構造を後か
ら部分的に編集するための⽅
法論」と定義する。有機分⼦
の合成を例にとると、従来の合
成では決められた順番に部分
構造をつないでいくことにより望
む⾻格構造を構築する (レゴ
ブロック型合成)。この際に、⼀
旦合成した⾻格構造に含まれ
る任意の原⼦(団)を置換・挿
⼊・消去することができれば、
多様な分⼦⾻格を迅速に構
築することができる。しかし、現
在の化学合成では⾻格構造
の⼀部を変換するには、最初
の原料から逐⼀順番に合成し
直す必要があり、極めて⾮効
率である。⾦属ナノクラスター・
ナノ粒⼦や酸化物などの無機
物質においても、精密構造制
御のための汎⽤的な⽅法論は
まだまだ開拓の余地があるのに
加えて、⼀旦構築した⾻格構
造を意図して部分的に編集す
る⽅法論は未開拓といえる。
本研究領域では、有機化学・無機化学・⾼分⼦化学・錯体化学・超分⼦化学・⽣体分⼦化学など対象
物質により分断された領域を「物質合成科学」のキーワードのもとに融合し、相互連携によりSRePのための⽅
法論を開拓・深化させる。
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図2 分野融合の戦略

この研究によって何をどこまで明らかにしようとしているのか
●分野融合による合成科学の⾰新
本研究領域はそれぞれの対象物質ごとのエキスパート集団であるA01~A03班とそれらを分析・シミュレー
ションの⽴場で⽀援する物理化学G (A04班) からなる。A01、A02班が基盤となる学理構築、A03班がそ
の応⽤による学理の深化、A04班が機構解析などの学理解明をそれぞれ担い、各班の協奏により初めて
SRePは可能となる。以下、班ごとの研究概要と班間協働について説明する。

ホームページ等

A01班（有機分⼦G）︓有機分⼦を対象
としたSReP法の開発を担う。強い化学結合
の切断、環⾻格の編集、⽴体化学の編集と
いうSReP開発のための３つの基盤要素技
術の開発を進める。本Gの強みは分⼦設計
に⽴脚した精密な化学構造構築であり、その
強みを無機物質(A02班)や巨⼤分⼦(A03
班)のSRePへと展開する。
A02班（無機物質G）︓⾦属錯体、⾦属
クラスター・ナノ粒⼦及び酸化物クラスター等
の無機物質のSReP法の開発を担う。⾦属
種・幾何配列・核数の精密制御と事後編集
という無機化学領域の未解決課題に、A01
班との連携を通じたデザイン型配位⼦やテン
プレートの活⽤といった分⼦化学的アプローチ
により取り組む。また本Gの強みは独⾃性の
強い無機物質群であり、有機分⼦ (A01
班)や巨⼤分⼦ (A03班)のSRePのための
触媒としての活⽤を図る。
A03班（巨⼤物質G）︓タンパク質、核酸、
合成⾼分⼦、超分⼦といった広範な巨⼤物
質群のSRePを担う。本Gが扱う巨⼤物質は
いずれも特異な分⼦認識能が期待され、こ
れらをA01、A02班へと提供し、特異な反応
場としての活⽤も図る。
A04班（物理化学G）︓独⾃の先端計
測・分析、シミュレーションを活⽤し、A01〜
A03班のSReP開発を⽀援・促進する。放
射光分光を⽤いたオペランド計測による時空
間分析などの⾼度分析を駆使した電⼦状
態・構造・機構解析と理論化学計算の両輪
でSRePの学理解明を推進する。
●SRePは何をもたらすのか︖
医薬品探索研究において化合物Aのベンゼン環の炭素原⼦の⼀つを窒素原⼦に置き換えた化合物Bを合
成するには、従来法のレゴブロック型合成では対応する原料にまでさかのぼりゼロから多段階を経て合成しなお
す必要があり⾮効率である (図３) 。SRePの実現により、この変換が⼀段階で実施できれば、⾼効率な構
造最適化が可能になる。他の位置を置換した異性体までもが迅速合成できるので従来法では⾒逃されてい
た分⼦の発⾒につながる。別の例として、単⼀⾦属から成るナノ粒⼦の⼀部を別の⾦属で置き換えた混合⾦
属ナノ粒⼦は、元のナノ粒⼦とは全く異なる化学反応に対して触媒活性を⽰すことがある。無機物質に対す
るSRePが確⽴できれば、これまでアクセスできなかった異種⾦属ナノ粒⼦やクラスターやバルク無機材料までの
広範な物質の合成が可能となり、ひいてはより⾼性能かつ特異的な選択性を有する触媒創製が期待される。
あらゆる化学結合の切断と精緻な原⼦配列という要素技術の開発を通じて、SRePは物質構造の迅速な多
様化、および従来法では合成困難な物質創成という⼆点で物質合成科学を⾰新すると考えている。
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