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The molecular designs for -conjugated molecules have generally been based on the 

knowledge and intuition of researchers. However, by applying a computation program to find 

molecules, we chemists would meet new frameworks beyond the scope of human thought. In 

this study, we carried out an exhaustive search of new π-conjugated skeletons by using our 

original molecule generation program. 

We set restrictive conditions to generate molecules, "a simple structure with high symmetries", 

to avoid complicated molecular structures that are difficult to synthesize. This search found 

141 new molecules, and the mouse-like molecule 1 was selected as the synthetic target. We 

succeeded in synthesizing the target molecule 1 and elucidating its molecular structure (Fig. 1). 
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従来までの共役化合物の新規骨格の探索は、研究者の知識と直感を基に行われて

きた。しかし、このような分子探索にビッグデータを活用したプログラムを適用する

ことで、ヒトの知見や発想による制限を離れた新規骨格を発見できると考えられる。

本研究では、独自の分子発生プログラムを構築することで新規共役骨格の網羅的な

探索を行った。 

探索する新規骨格の発生条件は、合成困難な複雑分子系を避ける目的で、「対称性

の高いシンプルな構造」とした。使用元素を水素、炭素、酸素に限定し、かつ天然物

によくみられる 3-8員環の縮環構造をモチーフとして組み込むこととした。探索の結

果、新規分子が 141 個得られ、その中からねずみ型分子 1を合成ターゲットとして選

定した。硫黄類縁体 1)の合成法を参考に、目的分子 1を合成し、その構造を明らかに

した(Fig. 1)。 
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