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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)は第一原理計算により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）の網羅的な計算を実施してきた。今年度は、水素化物、炭化

物、窒化物、硫化物の表面活性サイトのインフォマティクスを構築した。また、対応格子の存在に依

存しない境界面指向のアプローチにより、傾角粒界モデルを構築するアルゴリズムを提案した。 

 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きた。今年度は第一原理

計算によりステップエッジ等の複雑表面上のメタンの活性化に関するインフォマティクスを構築した。

アルカリ土類金属酸化物 4 種類 (MgO、 CaO、 SrO、 BaO) において、それぞれ 5 種類の表面

構造を作成し、メタン酸化カップリング反応に対する活性点構造・電子状態の影響を定量的に示し

た 

 清水 G は未探索の触媒組成の提案(外挿的提案)を可能とする機械学習モデルを開発した。本

モデルでは、触媒構成元素そのものを学習に使うのではなく、その特徴量(電気陰性度、融点等)と

組成の積を予測記述子として用いることで、元々のデータセットに含まれている元素に縛られること

なく有望な触媒候補元素を提案することが可能である。本手法を逆水性ガスシフト反応用の多元

素含有触媒の開発に応用し、世界最高レベルの反応速度を示す７元素系触媒の開発に成功した。

また、理論先導で得られたコンセプトに基づいて、金属水素化物（TiH2）がプロパン脱水素反応を

極めて低い活性化エネルギーで促進することを見出した。  
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§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 （産業技術総合研究所 主任研究員） 

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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