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§１．研究成果の概要 

 

実験・計算・データ科学を統合した触媒インフォマティクスを推進し、「メタン酸化カップリング反

応」と「メタノール合成」触媒の設計・開発を進める。研究は「独自触媒データベースの構築」「イン

フォマティクスによるデータからの触媒設計」「触媒インフォマティクス統合プラットフォーム」の3本

柱を中心に進めている。データベースに関しては、OCM ハイスループット実験装置により、2021

年 3 月までに約 9 万件超の OCM 触媒データの取得が完了している。また独自開発したハイス

ループット計算(髙橋 G)においても、約 1 万件の計算 OCM データ取得が完了している。その他

メタノール触媒データ、XPS による触媒の酸化状態の計測データも取得している。インフォマティ

クスからの触媒設計では、機械学習とハイスループット実験データと連携により C2 収率 20%超え

る多数の文献未報告のOCM触媒が発見された。特筆べき触媒として「Sr-Mo-BaO(収率 21.2%)・

Mo-Cs-W-BaO(収率 16%・選択率 83%)」の発見に成功した。また新しい方法論として触媒ビッグ

データの「知識のネットワーク化」にも成功した。このネットワークにより機械学習では不可能であ

った理解を伴う触媒設計が可能になり、K-V-Eu-BaO・Li-Ti-W-BaO等の 20%を超える触媒設計

に成功した。また触媒遺伝子を提案し、触媒の新たな記述方法を提案した。文献データとハイス

ループット実験を組み合わせたデータに対して機械学習を適用することにより、450℃で C2 収率

15%の活性を持つ Ga-Sr-Yb-La2O3触媒を発見した。触媒プラットフォーム「CADS」は 10を超え

る機械学習手法の実装、多次元可視化方法などの機能を拡張させ、国内外の 100を超える研究

者により日常的に利用されている。またOCM以外の触媒データも増えてきており、触媒データセ

ンターとしても機能している。 
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§２．研究実施体制 

 

（１） ハイスループット計算・データ科学グループ 

① 研究代表者：髙橋 啓介 （北海道大学 大学院理学研究院化学部門 准教授） 

② 研究項目 

・ データベース構築・整備 

- ハイスループット計算 

- ハイスループット計算による反応経路作成 

- 文献(メタノールと OCM論文) 

・ データベースからの知識 

- 機械学習による触媒予測 

- 教師なし学習 

- アイテムセットマイニング 

- 計測データの活用 

・ データプラットフォーム 

- 機能拡張・追加 

- 論文発表・SMS・プレス活用した宣伝 

- 触媒・材料データベースの集約 

 

（2）データ科学・反応経路グループ 

① 主たる共同研究者：宇野 毅明 （国立情報学研究所 情報学プリンシプル研究系 教授） 

② 研究項目 

・ データベースからの知識 

- ハイスループット実験のデータ解析 

- アイテムセットマイニング法及びデータマイニング手法開発 

- データ利用による気相反応シミュレーターの頑健化による OCMの反応機構解明 

 

（3）触媒開発・解析グループ 

① 主たる共同研究者：大山 順也 （熊本大学 大学院先端科学研究部 准教授） 

② 研究項目 

・ データベース構築 

- 高精度実験によるデータ集積(OCM・メタノール合成) 

- 触媒構造・化学状態の計測データ集積 

・ データベースからの知識 

- 実験実証(触媒開発・中間体・最終体の特定・触媒構造解析) 

- 機械学習による予測の実験実証 

 

（4）ハイスループット実験グループ 
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① 主たる共同研究者：谷池 俊明 （北陸先端科学技術大学院大学 先端科学技術研究科 

(物質化学領域) 教授） 

② 研究項目 

・ データベース構築 

- OCM 用ハイスループット触媒評価システムの運用 

- メタノール用ハイスループット触媒評価システムの運用 

・ データベースからの知識 

- 可視化・多変量解析・機械学習と連携した触媒開発 
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