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§１．研究成果の概要 

 

 マテリアルズインフォマティクスの固体触媒への展開は萌芽的段階にある。本研究では、(1)多様

な候補材料の理論計算や機械学習を積極的に用いた触媒科学(触媒インフォマティクス)の創成、

及び(2)本手法を活用した触媒材料の開発を目的とする。 

 日沼グループ(G)は多様な金属酸化物表面のモデル化、表面の電子状態・反応性（表面欠陥生

成エネルギー）の理論計算の方法論を開発し、網羅的な計算を実施してきた。今年度は Ga,Al 酸

化物に関する昨年度の成果を論文発表するとともに、各種金属ナノ粒子と In2O3 界面の活性サイ

トのインフォマティクスに関する研究を開始した。蒲池 G は、表面上での分子の活性化・吸着を網

羅的に理論計算し、触媒素過程のデータを蓄積すると同時に、酸化物表面と多様な分子の相互

作用の理論化を進めている。今年度は欠陥を有する酸化チタン上での多様な分子の吸着活性化

に関する検討結果につき論文を発表した。清水 G は上記の触媒理論データを機械学習で解析し、

①機械学習による超高速な触媒理論データの計算、②機械学習による触媒設計コンセプトの提案

の方法論を確立した。また、③日沼 G の理論先導で得られたコンセプトに基づいて、エチレン脱水

素に有効な In ヒドリド触媒を開発した。成果③は、触媒科学分野の本質的課題（炭素析出）解決の

コンセプトを与え、かつ化学産業における重要課題（シェールガスの高付加価値化）の解決にコア

技術を提供したことから、データ先導型の革新触媒開発を先導するものと位置づけられる。 

 

 

§２．研究実施体制 

 

（１）「清水」グループ 

① 研究代表者：清水 研一 （北海道大学 触媒科学研究所、教授） 

② 研究項目 

1. 理論先導型触媒設計 

2. 実験先導型触媒設計 

3. 文献値先導型触媒設計 

 

（2）「蒲池」グループ 

① 主たる共同研究者：蒲池 高志 （福岡工業大学 工学部生命環境科学科、准教授） 

② 研究項目 

1. 理論・データ科学による触媒設計手法の構築 

 

（3）「日沼」グループ 

① 主たる共同研究者：日沼 洋陽 （東京工業大学 科学技術創成研究院、研究員） 

② 研究項目 

1. 理論材料科学による触媒設計手法の構築 
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