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本研究のポイント

• 溶媒は産業分野において様々な用途で大量に使用されている

• 溶媒選択の方法として、例えば、化学産業では反応収率が重視されている
Scope1（CO2の直接排出）：◯

Scope2（他社から供給された電力等の使用に伴うCO2の間接排出）：◯

• 使用した溶媒の処理までは考慮されていない
Scope3（Scope1と2以外の間接排出量）：×

従来技術と問題点

提案する技術の特徴

• 化学プロセスを通じてCO2排出量と生産コストを最小化する溶媒を

シミュレーションにより選択・評価する

• 合成反応の収率だけでなく抽出や

溶媒リサイクルまでシミュレーションする

• 溶媒選択を簡易的に行うツールを開発

※発表内でデモンストレーションあり
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溶媒リサイクルの現状

新液供給量

250万トン/年

溶媒ユーザー

大気放散（VOC）

57万トン/年

焼却処理

128万トン/年

その他

65万トン/年

溶媒リサイクル

21万トン/年1)

(8.4%)

• プラスチックリサイクルよりも溶媒リサイクルは少ない

• 溶媒を焼却処理すればCO2を排出

• 溶媒リサイクルを増やすことでCO2排出の

削減が見込める

1) 日本溶剤リサイクル工業会HP、2) プラスチックリサイクルの基礎知識2023、プラスチック循環利用協会

【比較例】 プラスチックリサイクル2)

824万トン/年

マテリアルリサイクル

21%

ケミカルリサイクル

4%

サーマルリサイクル

63%

未利用 13%
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溶媒リサイクルのエネルギー消費量の例
例）鈴木-宮浦カップリング反応を用いた4-フェニルトルエン合成プロセスの評価結果

抽出分離

抽出溶媒
の補充

抽出液

抽残液

洗浄溶媒 蒸発

溶媒リサイクル

廃棄物

K2CO3

水溶液

IPA溶液

4-フェニルトルエン

化学反応

溶媒リサイクル
98%

反応：2%

• エネルギー消費の98%は溶媒リサイクル

• 溶媒リサイクル技術の効率化には限度がある

• 反応まで含めたプロセス全体の高効率化が必要

エネルギー消費量の内訳
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これまでの溶媒選択の方法

3) V. Isoni, et al., Green Chem., 2016, 18, 6564–6572.

課題設定

データ収集

溶媒選択

反応器の設計

分離方法の設計

プロセスシミュレーション

最適化

アウトプット 反応開発段階からプロセス全体を

考慮した溶媒選択の技術が必要

• 反応開発のスキームは一方通行3)

• 反応収率が最大となる溶媒を選択

• 使用した溶媒のリサイクルの影響までは

考慮されていない

溶媒候補

反
応
収
率

収率最大
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開発した溶媒選択シミュレーション技術

課題設定

データ収集

溶媒選択

反応器の設計

分離方法の設計

プロセスシミュレーション

最適化

アウトプット

プロセスシミュレーション

LCA
データ

反応
データ

コスト
データ CO2排出量、生産コスト

溶媒候補
実験結果

評価結果

開発した溶媒選択技術

① 評価方法の開発

② 溶媒選択ツール

これまでの溶媒選択
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モデル反応と溶媒候補

モデル反応：鈴木-宮浦カップリング

反応1：4-フェニルトルエン合成 反応2：ビフェニルメチルケトン合成

反応溶媒の候補

反応溶媒4)
反応収率 [%]

反応1 反応2

N-methyl-2-pyrrolidone (NMP) 85 100

Toluene 94 42

Methyl ethyl ketone (MEK) 92 30

Isopropyl alcohol (IPA) 81 100

Ethyl acetate (EtAc) 76 28
4) James Sherwood, Beilstein J. Org. Chem., 2020, 16, 1001–1005 

【その他の溶媒】

１．反応溶媒には水も添加

（反応溶媒と水の容積比は3:1）

２．目的物を抽出するために

Diethyl ether (DEE) を使用

３成分混合物を分離

反応系や溶媒候補は変更も可能（目的化合物に合わせて評価）
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評価の範囲と指標の設定

化石資源由来の

溶媒(新液) 合成プロセス

焼却処理

溶媒リサイクル

リサイクル溶媒

蒸留分離

排熱で
スチーム生成

CO2排出量評価に含める項目

• 新液の製造に伴うCO2排出

• 使用するエネルギー由来のCO2排出

• 焼却により発生するCO2

コスト評価に含める項目

• 新液の購入

• エネルギー使用の運転コストの価格

• 装置の購入コスト

目的物の単位質量あたりのCO2排出量
[kg-CO2/kg-product]

目的物の単位質量あたりの生産コスト
[USD/kg-product]
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溶媒再生まで含めたプロセスフロー

IPA
(補充)

Water

3

1

2

Water
DEE

(補充)

DEE

IPA Water抽残液

抽出液

反応を想定 抽出

蒸発

蒸留 Cyclohexane
(共沸剤)

【設定】
IPA: 0.108 m3/h
Water: 0.036 m3/h
温度: 298 K

蒸留蒸留

【設定】
抽出溶媒の流量は
反応溶媒の8.3倍

• 合成プロセスは実験手順・実験条件に合わせて設定

• 溶媒リサイクルのプロセスは溶媒の種類に応じて設計

• リサイクル溶媒の純度や回収率も設定
（純度：試薬レベル、回収率：90%以上）

合成プロセス
溶媒再生

加熱 冷却
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本技術のPRポイント

• 使用した溶媒の処理プロセスごとのCO2排出量を見える化

• プロセス全体のなかでCO2排出量が多い工程を特定

• プロセス全体からのCO2排出量が少ない溶媒を特定

• CO2排出量と生産コストの両面から好ましい溶媒を特定
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プロセス全体のCO2排出量：反応1
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• 使用した溶媒の処理プロセスごとのCO2排出量を見える化

• プロセス全体のなかでCO2排出量が多い工程を特定
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反応溶媒 反応収率 [%]

NMP 85

Toluene 94

MEK 92

IPA 81

EtAc 76

反応収率が同程度でも、

CO2排出量は大きく異なる

反応性能とCO2排出量：反応1

プロセス全体からのCO2排出量が少ない溶媒を特定
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溶媒リサイクル

0

20

40

60

80

100

120

140

Reaction	solvent

Extraction	solvent

Synthetic	process

Distillation	process

C
O

2
	e

m
is

s
io

n
s
	[

k
g

-C
O

2
/k

g
-p

ro
d

u
c
t]

0

50

100

150

Reaction	solvent

Extraction	solvent

Synthetic	process

Distillation	process

C
O

2
	e

m
is

s
io

n
s
	[

k
g

-C
O

2
/k

g
-p

ro
d

u
c
t]



13

0

50

100

150

Reaction	solvent

Extraction	solvent

Synthetic	process

Distillation	process

C
O

2
	e

m
is

s
io

n
s
	[

k
g

-C
O

2
/k

g
-p

ro
d

u
c
t]

0

20

40

60

80

100

120

140

Reaction	solvent

Extraction	solvent

Synthetic	process

Distillation	process

C
O

2
	e

m
is

s
io

n
s
	[

k
g

-C
O

2
/k

g
-p

ro
d

u
c
t]

溶媒リサイクル

反応性能とCO2排出量：反応2

プロセス全体からのCO2排出量が少ない溶媒を特定

NMP Toluene MEK IPA EtAc

反応溶媒 反応収率 [%]

NMP 100

Toluene 42

MEK 30

IPA 100

EtAc 28

反応収率が低い場合でも、

反応収率ほどCO2排出量は

増加しない溶媒も存在
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CO2排出量と生産コストの評価結果
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NMP

Toluene
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IPA

EtAc

溶媒リサイクル

反応溶媒の選択により最大で

CO2排出量：59%削減

生産コスト ：63％削減

CO2排出量と生産コストの両面から好ましい溶媒を特定

(今回のモデル反応の評価範囲内)
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反応2

0

50

100

150

0 10 20 30

Reaction	1

Reaction	2

C
O

2
	e

m
is

s
io

n
s
	[

k
g
-C

O
2
/k

g
-p

ro
d

u
c
t]

Production	cost	[USD/kg-product]



15

溶媒選択ツールの開発

溶媒候補、溶媒使用量、反応収率を入れるだけで、

プロセス全体のCO2排出量と生産コストを推算
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溶媒選択ツールの活用方法

反応開発における溶媒候補のスクリーニングにご活用ください

想定する連携先

• 有機合成の研究者

• プロセス化学の研究者

• 生産技術のエンジニア

• 反応収率

• 反応溶媒の種類と使用量

• 抽出溶媒の種類と使用量

• 水の使用量

• 溶媒回収の対象
- 抽出液のみから回収

- 抽出液と抽残液の両方から回収

• 新液の溶媒価格

• 新液のCO2排出係数

• ユーティリティの価格

• ユーティリティのCO2排出係数

出力結果

入力条件
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○：抽出液のみから溶媒回収
△：抽出液と抽残液の両方から溶媒回収
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溶媒選択ツール開発のアプローチ

プロセスシミュレーション データセットの収集 応答曲面の構築

合成反応から溶媒回収まで

含めたプロセスモデルを作成

操作条件の範囲を設定して

計算結果のデータセット構築
データセットから応答曲面を構築

応答曲面を計算エンジンとして格納

溶媒選択ツール

プロセスシミュレータが

なくても簡易的な

評価可能

プロセス設計に基づく溶媒選択を簡易的に行えます
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溶媒選択の用途

⚫ 反応開発における溶媒候補のスクリーニング

⚫ 反応溶媒と抽出溶媒の組み合わせの評価

⚫ 化石由来からバイオマス由来の溶媒へ変更した際の影響評価

⚫ 新規な溶媒を開発する際の目標設定

*Environmental, Health, Safety (EHS)

溶媒選択ツール

プロセスモデル

コスト
データ

LCAデータ
(CO2排出量)

EHS*

データ

溶媒候補
実験条件
反応収率

最適な溶媒を特定

アウトプット
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まとめ

反応開発における溶媒選択シミュレーションにより

化学プロセスのCO2排出量削減に貢献

• 使用した溶媒の処理プロセスごとのCO2排出量を見える化

• プロセス全体のなかでCO2排出量が多い工程を特定

• プロセス全体からのCO2排出量が少ない溶媒を特定

• CO2排出量と生産コストの両面から好ましい溶媒を特定

• 溶媒選択ツールにより簡易的に溶媒のスクリーニングも可能



20

本技術に関する知的財産権

発明の名称 ：反応開発支援方法、支援システム及び支援プログラム

出願番号 ：特願2023-172357

出願人 ：産業技術総合研究所

発明者  ：山木 雄大、片岡 祥、Nguyen Thi Hong Thuy、

原 伸生、谷口 智

発明の名称 ：反応開発支援方法、支援システム及び支援方法

出願番号 ：特願2024-074061

出願人 ：産業技術総合研究所

発明者  ：山木 雄大、片岡 祥、Nguyen Thi Hong Thuy、

原 伸生、谷口 智
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お問い合わせ先

AIST Solutions

知的財産本部 知財戦略渉外部

e-mail: aisol-syougai-all-ml@aist-solutions.co.jp
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