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●研究室生活での学び●
   

私は，化学工学の研究室で，水素吸蔵合金に関する研究
をしています。化学を通じて，社会に貢献したいという思
いが強く，実用に近い分野である，化学工学の研究室を選
びました。また，環境問題の解決に漠然とした興味があり，
水素エネルギーに関する研究に化学工学的な視点で取り組
むことに決めました。

私の研究では，水素吸蔵合金の一種であるLaNi5 と樹脂
の複合体ペレットを搭載したタンクを開発することを目指
しています。実際に，「複合体ペレットの性能評価」や「小
スケールタンクでの水素吸蔵放出実験」から，「実用を想定
したタンクのシミュレーション」まで一貫して行うことが
できており，研究室選びの際に抱いていた，「実用化に向
けた研究をしたい」という想いを日々体現しております。
実験においては，測定装置の設計や組み立ても行うことが
でき，自らの研究内容について1から考え直す非常に良い
経験になっております。水素貯蔵タンクのシミュレーショ
ンにおいては，ペレットの熱伝導率やタンクの設計によっ
て，水素吸蔵時間がどのように変わるのかを定量的に評価
することができ，実用化に向けた化学工学の重要性を実感
しています。また，座学で学んだ内容を，実際にアウトプッ
トすることができ，化学工学の面白さを再認識しました。
こういった経験ができるのは，化学工学の研究室特有の大
きな利点だと感じております。

化学工学の研究を通じて，実用化に近い研究に着手でき
ていることに満足していましたが，より俯瞰的な視点で世
の中を捉えてみたいという思いから，APCChE2022の

Student Programへの参加を決意しました。本プログラム
では海外大学生と6人1組のグループになり，3ヶ月間
SDGsに関する調査研究を行いました。我々のグループで
は「バリ島の海洋プラスチック問題の解決策」を提案しまし
た。技術の実用化にあたって，「導入地域の文化や社会課
題」，「消費者にとってのメリット」などを考慮した上で，
社会的・環境的に価値のある技術を選定し，組み合わせる
ことが非常に重要だと学びました。また，さまざまな技術
を調べて行く中で，一見，環境に優しいイメージがあるも
のでも，「製造から廃棄まで」のライフサイクルで捉えてみ
ると，実は環境負荷が大きい場合があると知りました。イ
メージに惑わされず，既存技術や新たな技術が，真に価値
を発揮できる形で世の中に実装する事が，化学工学を学ぶ
者の使命だと感じました。

それからは，自らの研究内容をより価値ある形で，世の
中に実装するために，LCAの研究との二足のわらじをはく
ことに決めました。具体的には，余剰電力由来の水素を貯
蔵する媒体として水素吸蔵合金タンクを家庭に導入した場
合についてLCA分析をしております。システムを構成す
るそれぞれの技術に対して，製造から廃棄までの環境負荷
を評価することで，さらなる技術改善に向けたボトルネッ
クの特定を行っています。この結果を既存技術と比較した
り，どのようなシナリオで使用することによって，優位性
が発揮されるのかを日々考えています。実用化に向けて，
単一技術の枠を越え，大きなシステムを考えて評価するこ
との重要性をLCAを通じて学んでおります。

このように，研究室では「化学工学の考え方」をベースに
して，「SDGsに関する調査研究（APCChE2022）」や「LCA分
析」など社会実装を見据えた多くの視点を学ぶことができ
ました。「技術性能や効率」を追求する化学工学の考え方
と，「社会や消費者へのニーズ」，「環境負荷等のLCA分析」
といった視点を同時に持ち合わせることで，真に価値ある
技術を生み出し，社会課題の解決に繋げることができると
確信しております。自由に研究ができる学生生活も残りわ
ずかですが，この恵まれた期間をかみしめて，これまで以
上に研究に邁進していきます。そして，社会と環境の双方
にとってメリットのある提案ができる様な人材を目指し精
進いたします。

（早稲田大学 野田・花田研究室 瑞慶覽諒大）
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背景

有機反応の機構を解明することは，合成方法の改良，新
しい触媒の設計，そしてプロセス設計において重要であ
る。近年，有機化学の分野でもAIによる機械学習の活用
が注目されている。この文脈で，機械学習を用いた有機反
応機構の分類に関する最新の事例 1）を紹介する。
従来のアプローチ

反応工学およびプロセスシステム工学の分野では，古く
から物理モデルを用いた解析を行ってきた。例えば，濃度
の時間変化データを用いた速度論的解析は，図1上段に示
す3つのステップを繰り返すサイクルによって行われる。
①反応機構の立案
②対応する物理モデルの作成
③パラメータの推定

有機化学の分野で上述の速度論的解析が活用されてきた
のはここ10年ほどのことであり，分野間の障壁によりそ
の適用例はまだ限られている 2）。より簡便な定常状態の仮
定のもと，反応初期の解析を行うことが一般的である 2）。
機械学習を活用した新たなアプローチ

今回発表された論文では，機械学習の一つであるディー
プニューラルネットワークを用いて，反応機構の分類がで
きるモデルを構築している（図1下段）。濃度の時間変化デー
タから，対応する反応機構を自動的に分類できることを示
している。

今回発表されたアプローチは，シンプルな触媒反応及び
その派生する20種類の反応を対象に，常微分方程式を使
用して生成したシミュレーションデータに基づいて機械学
習モデルを訓練するというものである。この手法により，

実際に多量の実験データを得ることなく，効率的に機械学
習モデルを構築できる。訓練されたモデルに，濃度の時間
変化データを入力することで，20種類の反応のうちに可
能性の高い反応機構を出力として得ることができる。特
に，似ている反応に対しては，複数のメカニズムを提示す
ることで，より広範な解釈を可能にする。この研究は，実
際反応データを文献から取得し，ケーススタディを実施す
ることで，その実用性を確認している。
今後の展望

有機化学の領域において，反応機構の解析は基礎研究の
核心を成す。しかし，新たに発見された反応を実際の産業
応用に移行させる際には，単に機構を明らかにすることを
超えた取り組みが求められる。これには，対応する物理モ
デルの構築と，それを基にしたプロセス設計が含まれる。
今回発表された研究は，化学工学の分野における物理モデ
ルへの機械学習モデルの適用により，新たな研究及び応用
の地平が開かれる可能性を示唆している。
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図 1  従 来 の 速 度 論 的 解 析 と 機 械 学 習 を 用 い た 新 し い ア プ ロ ー チ  

 
図1　従来の速度論的解析と機械学習を用いた新しいアプローチ
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